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It is true, that which I have
revealed to you; there is no God, no
universe, no human race, no
earthly life, no heaven, no hell. It is
all a dream a grotesque and foolish
dream. Nothing exists but you. And
you are but a thought a vagrant
thought, a useless thought, a
homeless thought, wandering
forlorn among the empty eternities.

Dream other dreams and better.

Mark Twain, The Mysterious

Stranger
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RESUMEN

Debido a su alta eficiencia los motores diesel, han sido usados ampliamente
para aplicaciones en la generacion de energia, ya que el motor diesel se compone de
una unidad generadora autonoma que no exige calderas ni depende del suministro de
gas del servicio publico, ademas del uso de combustibles alternos como el biodiesel
como una mejora al consumo de combustible y generacién de emisiones, sin embargo
es necesario profundizar en su desempeno dentro la camara de combustion.

La presente tesis se enfoca en el analisis del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina como una alternativa viable y econémica al consumo de combustible. A fin
de demostrar su potencial es necesario caracterizar su composicion y el efecto de sus
propiedades de transporte y termo-fisicas en el proceso de formacién de mezcla en
una camara de combustién empleando un biodiesel puro, una mezcla con 20 % de
biodiesel y 80 % diesel, una mezcla con 50 % biodiesel y 50 % diesel y finalmente una
comparativa con diesel puro.

Existe una amplia variedad de investigaciones relacionadas con el tema de la inyec-
ciéon de combustible, de biodiesel de diversas fuentes y de diesel, ademas el uso de
simulacion numérica permite profundizar en el conocimiento donde la contraparte
experimental estd limitada, sin embargo a pesar de la existencia de una basta in-
formacion relacionada con la penetracion del chorro y el proceso de mezcla de un
biodiesel existe ambigiiedad en la dependencia de las propiedades de transporte y
en cémo implementarlas en coédigos CFD.

El objetivo de esta tesis es profundizar en la composicién de un biodiesel derivado

del aceite usado de cocina, para esto es necesario determinar los dcidos grasos mas
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relevantes que componen el biodiesel empleando la técnica de cromatografia de ga-
ses, asi como generar las propiedades de transporte y termo-fisicas empleadas para
la simulaciéon de un chorro diesel mediante correlaciones empiricas de grupos fun-
cionales para cada componente obtenido por la cromatografia, a su vez empleando
la informacién recabada de las correlaciones empiricas se empleara en un analisis
numérico de la penetracion del chorro de un biocombustible y compararlo con la
penetracion del chorro de un diesel haciendo uso de un software libre.

Los resultados obtenidos para la composicion demostraron la amplia gama de com-
ponentes dentro de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina, debido al trata-
miento térmico que sufre el aceite de cocina. De esta composicion es posible agrupar
los isémeros de acidos grasos en un tnico componente, puesto que las correlaciones
empiricas no toman en cuenta la posicion de los enlaces sino la cantidad y el tipo de
doble enlace.

Los dobles enlaces y la cabeza de ester son una caracteristica distintiva de los acidos
grasos, los cuales funcionan como fuentes energéticas generando una considerable
aumento en las propiedades de transporte que afectan directamente el proceso de in-
yeccion, formacion de mezcla y generacion de emisiones, posteriormente empleando
un analisis numérico es posible pronosticar un aumento en la penetracion para cada
biocombustible.

Se exhibe un incremento en la penetracién del chorro para un milisegundo de tiempo
de inyeccién, tiempo caracteristico de un motor diesel, de 5.13 % para una mezcla
con 20 % de biodiesel, 7.96 % para una mezcla con 50 % de biodiesel y un 8.20 % para
un biodiesel puro. El aumento en la penetracion del chorro impacta directamente en
la eficiencia del motor, la generacion de emisiones y el consumo de combustible, sin
embargo para tiempos cortos de inyeccién este aumento es relativamente pequeno,
por lo tanto si es posible emplear biodiesel puro siempre y cuando se disminuyan los

tiempos de inyeccién.



ABSTRACT

Due to its high efficiency, diesel engines have been used widely for applications
related with the power generation because the diesel engine consists of an auto-
nomous generating unit that does not demand boiler or depends on gas supply of
public service, besides the use of alternative fuels as biodiesel, as an improvement in
the fuel consumption and emissions generation. However it’s necessary get deepen
knowledge about its performance inside the combustion chamber.

The present thesis is focus on the analysis of waste cooking oil biodiesel as a via-
ble and economic to the fuel consumption alternative and to emissions generation.
In order to demonstrate its potential, is necessary characterize its composition and
the effect of the transport and thermo-physical properties in the mixture process
formation in a combustion chamber using pure biodiesel, a blend with 20 % of bio-
diesel and 80 % of diesel, a blend with 50 % biodiesel and 50 % diesel and finally a
comparative with pure diesel, in order to analyse the variations of the macroscopic
parameters.

There is a wide variety of researches related to the fuel injection topic of biodiesel
from several sources and also diesel, besides the use of numerical simulation that
allows to deeper in the knowledge where the experimental counterpart are limited,
however despite the existence of a wide information related with the spray penetra-
tion and the mixture process of a biodiesel there is ambiguity in the dependency of
the transport properties and how implement in CFD codes.

The object of this thesis is to get deeper in the compositions of the waste cooking oil

biodiesel; for this it is necessary determine the most relevant fatty acids that compo-
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se the biodiesel using the gas chromatography technique, and generate the transport
and thermo-physical properties used for the simulation of a biodiesel spray through
empirical correlations of functional groups for each component obtained in the chro-
matography. The results achieved from the empirical correlations shall be used in a
spray penetration numerical analysis of a biofuel and will compared with the spray
penetration achieved from a diesel using a open source CFD code. The proposed
methodology it is well know by the diesel community, however the methodology has
been improved, especially a data base has been generated for an accurate prediction
of the transport properties, without require any correlation, only necessary to know
the biodiesel composition. This is one of the main contributions of the present study.
The results obtained from the composition demonstrate a wide variety of compo-
nents that compose of a waste cooking oil biodiesel, due mostly to the heat treatment
and the hydrolysis by the water present in the food that cooking oil suffers. From
this composition it is possible to group the isomers of the fatty acids into one unique
component, since the empirical correlations doesn’t take into account the bounds
position only the quantity and the type of double bond.

The double bonds and the ester head are distinguishing features of the fatty acids,
which act like energy sources giving a considerable increase in the transport proper-
ties that affect directly in the injection process, the mixture formation and emissions
generation. Finally by using a numerical analysis is possible to predict an increase
in the penetration for each biofuel.

It is displayed an increase in the spray penetration for a injection time of one mi-
llisecond, a characteristic diesel engine time, of 5.13% for a mixture with 20 % of
biodiesel, 7.96 % for a mixture with 50 % of biodiesel and 8.20 % for pure biodiesel
in comparison with pure diesel. The increment in the spray penetration, impacts
directly in the engine efficiency, emissions generation and fuel consumption, however
for early injection times this increment is relatively small, therefore its possible em-
ployed pure biodiesel as long as injection times were decreased. However the increase
on the injection pressure ensures a better atomization by the reduction of the droplet

diameter.
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1.1 BIODIESEL EN EL. MUNDO

Las fuentes renovables también conocidos como fuentes alternas de energia, los
cuales usan fuentes autéctonas que tienen el potencial de proveer energia con una
generacion nula o minima de emisiones contaminantes o de gases invernadero. Esto
convierte a las tecnologias renovables en productos econémicos para la generacién
de energia mediante el uso de recursos naturales provocados por el efecto directo o
indirecto de la tierra y el sol (solar, edlica, corrientes marinas, y biomasa), nicleo
terrestre (geotérmica), entre otras.

Estas tecnologias suministran el 19.1% de la demanda de energia global. En la
Figura: 1.1 se observa el consumo global de energia de la cual solo un porcentaje

de la energia es de origen renovable, siendo solo el 19.1 % del total los energéticos
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renovables. De ese porcentaje se distribuyen en biomasa tradicional siendo el 9.1 %
mientras que las energias renovables modernas consumidas en el mundo son el 10.1 %

de las cuales solo el 0.8 % corresponde al uso de biocombustibles [1].

Combustibles fosiles
78.3 %

=

Renovables

19.1 % Eélica, solar Biocombustibles
biomasay 0.8%
geotermia
. de potencia
13%
Nuclear
2.6 %

Figura 1.1: Consumo global estimado de energias renovables

Estos escenarios dependeran de las regulaciones medioambientales, las cuales
son una caracteristica del desarrollo sustentable de un pais. La produccion de bio-
combustibles es una solucién alternativa a la produccién de emisiones contaminantes
y se espera que el consumo de biomasa para el 2020 sea aproximado a 1, 791 millones

de toneladas equivalentes de petroleo [2].

1.2 BIODIESEL EN MEXICO

En México la produccion del biodiesel a escala industrial es factible a mediano
plazo como uso directo tanto para le generaciéon de electricidad como substituto de
combustible para automocién en mezcla. Sin embargo existen muchas variantes para
poder hacerlo factible, ya que anélisis econémicos muestran que los precios de pro-

duccion del biodiesel son mayores que el costo comercializado de diesel.
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Los costos de produccién del biodiesel tienen un rango aproximado de entre
$5.3 para plantas industriales de produccién exclusiva de biodiesel y $12.4 para una
planta de extraccion de aceite y produccion de biodiesel, siendo los insumos agricolas
un 59 % al 90 % del costo total de produccién del biocombustible.

Como se comentd el principal gasto se encuentra en el sector agricola para lo cual
se debe de establer un amplio criterio que involucre aspectos sociales, estimulos

econémicos y una amplia investigacién [3].

1.3 ESTIMULOS SOCIO-ECONOMICOS

= Apoyar cultivos para adquirir porcentajes minimos de materia prima que den

valor agregado a la agricultura rural y contribuyan a la biodiversidad.

= Incentivos tributarios ofrecidos a las empresas que adquieran semillas oleagi-

nosas producidas por agentes agricolas de la region.

= Incentivar la formacién y el desarrollo del mercado asi como la investigacion
para la formacién de recurso humano capacitado para la correcta aplicacion de

la tecnologia y optimizacion.

= Organismos que creen programas para la produccién de biodiesel que tengan

tasas de interés preferentes para la produccion.

Se estima que para llegar a mezclas B5 seria necesario instalar 10 plantas in-
dustriales con capacidad de 100,000 ton/afio o 140 plantas pequenas con capacidad
de 5,000 ton/ano. Esto representa inversiones estimadas de $3, 100 millones de pe-

sos; con esta inversion se asegura el mercado nacional e internacional.
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Estos son los inconvenientes econémicos del biodiesel derivado del aceite virgen,
es por eso que la forma correcta de introducciéon del biodiesel, viable y econdémica, es
con el uso de materias primas de bajo costo tal es el caso de grasa y aceites de co-
cina usados, los cuales no solo promueven el reciclaje, sino que permiten disminuir
la demanda bioldgica y quimica de oxigeno en las aguas residuales siendo ademaés el
precio por litro méds competitivo segin exponen Macera et al. [4] aproximado a $7.9

con una inversion inicial de $2,900 millones de pesos para cubrir la demanda.

El panorama en México no es desalentador puesto que las energias renovables
estdn en marcha. Se estima que para el 2026 se tendra un incremente de 20, 544 MW
de los cuales el mayor porcentaje sera de energias edlicas e hidrdulicas con un 59 %
y un 28 % respectivamente, la biomasa (biodiesel, bioetanol, biogas, etc) tendra un
simbdlico 4% aun asi existen actualmente en el pais 745 centrales generadores de

electricidad a partir de biomasa [5].
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CAPITULO 2. EL BIODIESEL Y EL PROCESO DE INYECCION &

2.1 INTRODUCCION

El presente capitulo se divide en cuatro bloques entre los cuales se abordaran
los temas mas relevantes relacionados con el proceso de inyeccion de un biocombus-
tible derivado del aceite usado de cocina. Una ligera introduccion a la influencia que
tiene sobre el proceso de mezcla y desempeno en el motor el biodiesel a causa de
su naturaleza, una introduccion a la composicion caracteristica de un biodiesel y la
forma mas convencional de produccion, la propiedades de transporte y termo-fisicas
que rigen la formacion de mezcla y las ecuaciones para su determinacion, finalmente
las ecuaciones de gobierno del fenémeno para el modelado de un chorro diesel me-

diante dinamica de fluidos computacional usando el cédigo CEFD OpenFOAM.

2.2  CARACTERISTICAS MACROSCOPICAS DE UN

BIODIESEL Y UN DIESEL

Como se menciono en el capitulo anterior el biodiesel puede ser ampliamente
usado como combustible en motores diesel, tomando en cuenta todas sus limitantes,
pero para poder llevar a cabo este cometido es necesario el estudio pertinente de su
desempeno en el proceso de mezcla.

Amplios son los estudios donde se compara el diesel fésil con el biodiesel con el fin de
determinar sus caracteristicas para el proceso de mezcla, tales como la penetracién
y el dangulo las cuales juegan un importante papel en el desempeno del motor y la
formacion de emisiones. En la Figura: 2.1 se compara un estudio de un chorro diesel
mediante simulacién (a) y mediante experimentacién (b).

Tanto en la simulacion como en la experimentacion existe una estrecha relacién entre
el desempeno, la penetraciéon y la generacién de emisiones con las propiedades del

combustible, las cuales son resultado de la variada composicion de metil esteres de
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Figura 2.1: (a) Determinacién de la penetraciéon mediante el uso de simulacién y (b)
determinacion de la penetracion mediante experimentacién entre un biodiesel y un

diesel

acidos grasos que conforman el combustible, esta variaciéon en la estructura molecu-
lar del acido graso incrementa las propiedades de transporte y termo-fisicas.
Mohan et al. [3] caracterizan biodiesel derivado del aceite usado de cocina, con el
cual experimentan para determinar la penetraciéon donde se denota el caracteristico
aumento de propiedades debido a su composicion, donde se concluye que el aumento
de la penetracién es debido al aumento de viscosidad haciendo hincapié como el
aumento en la contrapresion afecta el desarrollo de la penetracién, por otro lado,
comenta que la presién de inyeccién no juega un papel en el desarrollo de la penetra-
cién en lo cual cae en discrepancia con He et al. [4], los cuales comentan que debido
al aumento en las propiedades de transporte se tiene que incrementar el tiempo en la
inyeccion y por consiguiente la presion de inyeccién del biodiesel tiende a ser mayor
a la del diesel si se maneja la misma duracion en la inyeccién o la misma masa en el
sistema, debido a esto la penetraciéon aumenta con el incremento de la duracién de
la inyeccion. Sin embargo a pesar del aumento de la inyeccion la penetracion es muy
similar en los primeros 1.5 ms de desarrollo a su vez He et al. concluyen que la alta
densidad, viscosidad y tension superficial le provoca mayor cantidad de movimiento
y tamano a las gotas lo que contribuye a la alta penetracion.

Kegl et al. [5] realizaron pruebas con mezclas de biodiesel y diesel reportando au-

mentos en las presiones de inyeccién y duracién de la inyeccién debido al incremento
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del porcentaje de biodiesel en la mezcla a consecuencia de la alta viscosidad.
Yamane et al.[6] reportan la diferencia critica entre las propiedades del biodiesel y
el diesel fosil y la dependencia de la viscosidad, para la simulacién del chorro diesel
liquido a bajas temperaturas; en este estudio se cambia la presion de inyeccién y el
flujo masico para compensar el aumento del médulo de bulk y la viscosidad.
Debido a este aumento en la presion de inyeccion los picos de inyeccion aumentan
para un biodiesel.

Lin et al. [7] reportan que la variacién en las propiedades requiere el aumento de la
presién de un inyeccién entre un 5 y un 10% con esto se asegura que se introdu-
cird al sistema la misma cantidad de masa de biocombustible bajo el mismo tiempo
de inyeccion.

La variacién de las propiedades de transporte estan ligas a la fuente de procedencia
del biocombustible, las cuales tendran que ser determinadas exclusivas para un bio-
diesel en particular con una composicién especifica que depende del porcentaje de

cada acido graso en el biodiesel.

Efectos de las propiedades del biodiesel: Emisiones y Desempeno
En la subseccién anterior se hablé de la influencia de las propiedades de transporte
en el desempeno del proceso de mezcla, las cuales no solo afectan la penetracién sino

ademas el desempeno del motor e impactan en la generacién de emisiones.

= Emisiones:
En la Tabla: 2.1 se muestra como con el uso de biodiesel se pueden reducir las
siguientes emisiones:
Cabe destacar que mediante el uso del biodiesel se reducen las emisiones de
hidrocarburos sin quemar, las emisiones de monoéxido de carbono y sulfatos,
sin embargo existe un incremento significativo en las emisiones de éxidos de
nitrégeno aproximado al 8 % [9].

Mismo comportamiento con el material particulado y generacién de hollin [10].
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Regulado
Tipo de emision B100 | B20
Hidrocarburos sin quemar -67% | -20%
Mondéxido de Carbono (CO) | -48% | -12%
Material particulado A47% | -12%

Oxidos de Nitrégeno (NO,) | +10% | +2%

No regulado
Sulfatos -100% | -20%

Tabla 2.1: Emisiones promedio de biodiesel en comparativa con un diesel fosil [8]

Cabe mencionar que este comportamiento no es exclusivo del biodiesel deriva-
do del aceite usado de cocina, en general las fuentes de procedencias no rigen
enteramente el desempeno del combustible més bien lo que gobierna su com-
portamiento y desempeno es la composicién y las propiedades de transporte y
termo-fisicas.

Un ejemplo de esto es el aumento en los 6xidos de nitrogeno que esta influen-
ciado por el incremento en el nimero de cetano de los biocombustibles lo cual
incrementa la temperatura de la cadmara ayudando al proceso de combustion
pero generando variedad de NO, [11].

Las propiedades aumentan la presion de inyeccién, ademas la baja compresibi-
lidad del biodiesel y su alta viscosidad incrementan en las emisiones de NO,.
Otra alternativa para mitigar el efecto de las propiedades es el aumento en
el tiempo de inyeccion con el objeto de poder suministrar la misma masa de

combustible [12].

= Desempeno:
Existe una amplia variedad de efectos negativos relacionados con el uso de
biodiesel en el motor, sin embargo el desempeno del motor es uno de los méas

primordiales.
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En primera instancia se presenta una disminucién en la potencia del motor y
la eficiencia térmica esto debido al bajo poder calorifico del biodiesel, el cual
indica que el combustible tarda mas en ser calentado, por lo tanto, la razén
de temperatura usada para calentar las gotas de biodiesel debe de ser mayor
en comparacion con las gotas de diesel fésil a la misma tasa de transferencia
de calor, ademas las propiedades de transporte més elevadas son una razon
méas para la reduccion en la eficiencia. La alta viscosidad, tension superficial
y presiéon de vapor son propiedades que afectan directamente el proceso de
inyeccion y la formacion de la mezcla con el aire [13]. En la Figura: 2.2 se

muestra un comparativo de la disminucion de potencia del motor por parte de

biodiesel y de la capacidad calorifica.
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Figura 2.2: (a) Perdida en la potencia del motor y (b) disminucién del poder ca-

lorifico entre un biodiesel y un diesel [14]

Estas variaciones de pérdida de potencia son dependientes de la fraccion de
biodiesel en la mezcla: entre mas biodiesel se tenga en la mezcla menor sera la
potencia entregada y mayor serd el consumo de combustible para compensar
la pérdida de potencia como se muestra en la Figura: 2.3. Adicionalmente a

este aumento en el consumo también se presenta un incremento en la eficiencia
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térmica al frenado conforme se aumenta el contenido de biodiesel en las mezclas

esto debido a la alta lubricidad y viscosidad del biocombustible [15].
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Figura 2.3: Aumento en el consumo de combustible

Debido al aumento en la temperatura por las cadenas oxigenadas y el bajo po-
der calorifico que demanda un aumento en la temperatura del cilindro, se puede
tener una combustién més completa y eficiente y disminuir los hidrocarburos
no quemados haciendo que grandes fracciones de carbén en el combustible se
quemen produciendo humos menos opacos, se puede presentar una disminu-
cién aproximada del 23 % en comparacion con el diesel f6sil, este mismo efecto
puede ser notado en una disminucion en la temperatura de los gases de escape
aproximada al 6.5 % la cual es debida a las propiedades y composicién molecu-
lar del biodiesel, ya que al contar con un nimero de cetano mas elevado ocurre
un retraso en la igniciéon por lo tanto se alcanzan temperaturas superiores den-
tro de la camara de combustién, las cuales pasan al sumidero de energia del
sistema de enfriamiento provocando en los gases de escape una disminucion
de temperatura. En la Figura: 2.4 se muestra el aumento de combustible y la
disminucién en la temperatura de los gases de escape. Varios autores reportan

el mismo comportamiento: [16, 17, 14] aun asi existe discrepancia en este te-
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ma del cual se requiere mayor investigacion puesto que las condiciones de uso

varfan provocando cambios en las condiciones para la combustién [15].
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2.3 COMPOSICION QUIMICA

Como se menciono en la seccion anterior, la propiedades efectivamente afectan
el desempeno del motor, debido a esto es la importancia de entender el por qué de
estas propiedades, para eso es necesario comprender la composicion del biodiesel y
su forma de obtencién.

El biodiesel esta definido como una mezcla de mono-alquil ésteres de largas cadenas
de acidos grasos los cuales por su origen natural tanto animal como vegetal contienen
mezclas de triglicéridos que contienen varios tipos de estos acidos grasos saturados e
insaturados, los cuales son mas abundantes en los aceites vegetales que en las grasas
animales. Los acidos grasos mas comunes de los triglicéridos son acidos carboxilicos
lineales y largos entre 12 y 20 carbonos. En la Figura: 2.5 se muestra un ejemplo
de acidos grasos los cuales son complemente diferentes a un hidrocarburo lineal que
compone un diesel. Por ejemplo el dcido estedrico tiene un punto de fusion de 70°C’
teniendo este una configuracién de 18 carbonos sin ningin doble enlace a diferencia
del acido linoleico el cual tiene un punto de fusiéon de —5°C' teniendo una configura-
cién lineal de 18 carbonos con la diferencia de dos dobles enlaces en el carbono 6 — 7

y 9 — 10.

La presencia de dobles enlaces cis (dcido graso insaturado) hace que el punto
de fusién disminuya, esta disminucién del punto de fusién de los acidos grasos insa-
turados es debida a un doblamiento de la cadena al nivel del doble enlace [18].
Este es solo un ejemplo de como la composicién y la estructura de las moléculas de
los 4cidos grasos afectan a las propiedades del aceite.

La composicion de dcidos grasos es muy variada para ambos casos, dependiendo de
la fuente, la limpieza del aceite, el proceso de transesterificacién y purificacion. Los
aceites usados de cocina tiene propiedades diferentes a los aceites virgenes, hecho
debido a las altas temperaturas a las que estan expuestas en un proceso normal de

cocimiento y el agua presente en las comidas acelera el proceso de hidrolisis del tri-
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Figura 2.5: (a) Acido saturado ,(b) Acido insaturado y (¢) Hidrocarburo lineal

glicérido incrementando el contenido de &cidos grasos libres contenidos en el aceite.
Ademas se tienen problemas con la estabilidad de las mezclas, aumento de la visco-
sidad y densidad.

El método mas comin de produccién de biodiesel es mediante la transesterificacién,
la cual consta de un triglecerido reaccionado con un alcohol y un catalizador, usual-
mente se usa hidroxido de sodio, esta reaccion es reversible y usando un exceso de
alcohol se tiende a favorecer el equilibrio del lado de los productos para incrementar
la eficiencia de la reaccién [19].

Son mucho los alcoholes usados en la reaccién siendo el mas comun el metanol, por
su bajo costo, sus ventajas quimicas tales como su polaridad y su corta cadena de
carbones (C'H,0) el cual adiciona un metil (C'H3) generando asi un metil ester de
acido graso [20].

En la Figura: 2.6 se muestra el mecanismo de reaccién tipico de una transesterifi-
cacion donde se puede observar la substitucion nucleofilica en el grupo acilo por el
mecanismo de adicién-eliminacién. El ién metéxido (CH30™), proveniente del me-

tanol y del catalizador de hidroxido de potasio, es suficientemente nucleofilico, es
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decir rico en electrones, para atacar al grupo carbonilo (C' = O) del éster finalmente

el ion etoxido actia como grupo saliente.

I -
\OCH2CH3 CEE

:QCH;

CH,07

Ataque nucleofilico

Figura 2.6: Mecanismo de reaccion para la transesterificacién asistida por un catali-

zador basico

La Figura: 2.7 se muestra el mecanismo de reaccion méas comun por el cual
la mayoria de los procesos de transesterificacién ocurren a nivel industrial con ren-
dimiento y pureza muy elevados entre un 70 % y 99 %, usando una razén molar de
6 : 1 de metanol/aceite y 1% de hidroxido de potasio por espacio de una hora a una

temperatura de reaccién de 60°C' [21].

0] Catlizador
KOH ﬁ
R o—R + R—OH = R o—R” + R—OH
s me Alcohol -
Triglicerido g Ester Glicerina

Figura 2.7: Proceso general de transesterificacién

Como se comentd con anterioridad el biodiesel derivado del aceite usado de
cocina tiene una composicion y propiedades diferentes, esto debido a la variedad
de procesos térmicos a los cuales son expuestos y por las diversas fuentes de aceite
virgen de los cuales provienen. La Tabla: 2.2 muestra la composicién mas comun de

acidos grasos presentes en el biodiesel.
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Composicién de dcidos grasos [% en peso]
Miristico (C14:0) 0.9
Palmitico (C16:0) 20.4
Palmitoléico (C16:1) 4.6
Estedrico (C18:0) 4.8
Oléico (C18:1) 52.9
Linoléico (C18:2) 13.5
Linolénico (C18:3) 0.8
Araquidico (C20:0) 0.12
Eicosénico (C20:1) 0.84
Behénico (C22:0) 0.03
Ericico (C22:1) 0.07
Tetracosanico C24:0) 0.04

Tabla 2.2: Composicion de dcidos grasos de esteres de un aceite usado de cocina [22]

Los porcentajes en peso van a depender del proceso de transesterificacion y
de la fuente del aceite, sin embargo diversos autores reportan un comportamiento
similar en composicién lo cual es un buen indicador de la fuente del aceite [23].
Esta es una de las principales diferencias entre un aceite usado de cocina y uno
proveniente de aceites virgenes donde los porcentajes en peso varian principalmente
por el motivo de la ruptura de cadenas y por el mayor uso de aceites insaturados
los cuales son mas faciles de digerir y procesar para el cuerpo, ya que ayudan a la
prevencion de enfermedades cardiovasculares. En la Tabla:2.3 se muestra la compo-

sicion caracteristica del biodiesel derivado de diferentes fuentes.
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Composicién del Biodiesel. Varias fuentes [ % peso]

Acido Graso

Aceite de cocina [24]

Aceite de Palma [25]

Aceite de soya [26]

Lauritico (12:0) 0 0.35 0
Mirgitico (14:0) 0.42 1.08 0
Palmitico (16:0) 8.64 43.79 11
Palmitoléico (16:1) 0.91 0.15 0
Estedrico (18:0) 5.92 4.42 6
Oléico (18:1) 51.12 39.90 30.8
Linoléico (18:2) 11.68 9.59 53
Linolénico (18:3) 2.98 0.17 10.5
Araquidico (20:0) 0.59 0.38 0
Eicosendico (20:1) 1.02 0 0
Behénico (22:1) 0.31 0 0

Tabla 2.3: Composicion de dcidos grasos para varias fuentes de aceite

2.3.1

PROPIEDADES TERMO-FISICAS Y DE TRANSPORTE

Con el conocimiento de la composicion de un biodiesel es posible determinar

sus propiedades en base a su estructura molecular.

Para una correcta prediccién del comportamiento de un biodiesel en el proceso de

mezcla, existen cuatro parametros claves, las caracteristicas del flujo de aire en el

cilindro, el chorro de combustible, el angulo del chorro y finalmente las propiedades

del combustible.

De los parametros de especial importancia se encuentran el chorro de combustible

y el angulo del chorro los cuales afectan la ignicién, combustién y la generacion de

contaminantes.

Tanto el chorro de combustible y el angulo del chorro estan en funciéon de las pro-

piedades termo-fisicas y de transporte del combustible. Sin embargo, son pocos los

estudios donde se ha desarrollado el impacto de las propiedades del biocombustible
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en el proceso de mezcla [27, 28, 29].

El chorro de combustible esta tipicamente influenciado por doce propiedades termo-
fisicas y de transporte, ademas de sus propiedades criticas, de estas doce propiedades,
la viscosidad liquida, la densidad, la tension superficial, la presion de vapor y la di-
fusividad de vapor son las mas relevantes en el proceso de la formacion del chorro,
la combustién y emisiones.

Estas propiedades dependen de los grupos moleculares presentes en el combustible,
los que se mencionaron en la seccién anterior.

Como se senalo un biodiesel consta de una mezcla de diversos acidos grasos que
varian acorde a la materia prima, debido a esto desarrollar modelos apropiados para
la determinacion del biodiesel es complicado por estas variaciones de composicién.
Normalmente se hace uso de un substituto para poder facilitar los calculos usandose
el componente de mayor porcentaje en la mezcla lo que no es recomendable por el
nivel de inexactitud que se puede presentar a la hora de desarrollar los modelos,
debido a estos motivos se usa la composicion completa del biodiesel y se determinan
sus propiedades en base a los grupos funcionales en la molécula del hidrocarburo,
una practica que puede arrojar resultados muy satisfactorios.

En la Tabla: 2.4 se presenta una amplia variedad de autores los cuales presentan estu-
dios relacionados con la generacion de las propiedades de transporte y termo-fisicas

de manera experimental y con modelos empiricos en base a los grupos funcionales.

Muchos de estos métodos usan correlaciones empiricas que se basan en la estructura
molecular del acido graso para reproducir su propiedad de transporte y tener una
estimacién de ésta para su posterior uso. Se profundizara en estas propiedades en

capitulos posteriores.
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Propiedad termo-fisica o de transporte

Autores relacionados

Propieadades criticas

Mauricio Sales Cruz[30]

Densidad

Mustafa E. Tat[31], Lusi F. Ramirez Verduzco[32]

Presién de vapor

W. Yuan[33], James S. Chickos[34]

Entalpia de vaporizacién

Chein-Hsiun Tu[35]

Capacidad calorifica liquida

Mark J. van Bommel[36], Noor Azian Morad[37]

Capacidad calorifica del gas ideal

Dong Qian[38]

Segundo coeficiente virial

Gustavo A. Iglesias-Silva[39]

Viscosidad liquida

Viscosidad del vapor

Roberta Ceriani[40], Hossein Noureddini[41]
Tlng-Horng Chung[42]

Conductividad térmica liquida

Richard A. Perkins[43]

Conductividad térmica del vapor

Tlng-Horng Chung[42]

Tensién superficial

Cecil A.W. Allen[44]

Difusividad del vapor

America Petroleum Institute[45]

Tabla 2.4: Métodos de estimacion y datos experimentales para las propiedades termo-

fisicas y de transporte
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2.4 FUNDAMENTOS DEL PROCESO DE MEZCLA EN

MOTORES DIESEL

En las secciones anteriores se enfatizé en el importante papel que juegan las
propiedades de transporte en el proceso de mezcla y en el desempeno del motor, a
su vez como la composicion quimica del biodiesel influye en las propiedades fisico-
quimicas, el proceso para la produccion de biodiesel y la forma de obtencién de las
propiedades de transporte y termo-fisicas. A continuacién se explicarda cémo estas

propiedades afectan la fisica involucrada en el desarrollo de un chorro diesel.

Existen diferentes mecanismos de ruptura del chorro para la formacion de la
nube de atomizacion. En la Figura: 2.8 se muestra la formacién del chorro la cual
es usualmente caracterizada por la distancia entre la tobera y el punto de formacién

de la primera gota.

Figura 2.8: Proceso de formacion de ruptura

Para poder dar una magnitud cuantitativa del proceso de desintegracion, el cual

puede ser descrito a través de los siguientes niimeros adimensionales:
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= El nimero de Weber liquido

2.D.
We = — = (2.1)
o
= El nimero de Reynolds
.D-
Re=1"7"1 (2.2)
1
» El nimero de Weber de la fase gaseosa
2.4.
We, = -~ Fa (2.3)
o

donde u es la velocidad relativa, D es el diametro de la tobera, p; y p, son
la densidad del combustible y del gas circundante, respectivamente o es la tensién
superficial del combustible y p es la viscosidad dindamica términos que incluyen todas
las propiedades de transporte relevantes para la formacion de la nube de atomiza-
cion.
La ruptura de las gotas en un chorro diesel es causada por fuerzas aerodinamicas
inducidas por la velocidad relativa entre el liquido y el gas circundante, estas fuerzas
aerodindmicas generan un incremento inestable de ondas entre la interfaz gas/liquido
lo que conlleva a la desintegracién y la formacion de gotas més chicas. Este comporta-

miento estd expresado en el nimero de Weber de la fase gaseosa, el cual representa la

2

razoén de presién dindmica Py, [N/m] = u:,,-D-p, y las fuerzas de tensién superficial.

En un chorro diesel la mayor parte el proceso de desintegracién ocurre cerca

de la tobera donde los nimeros de Weber son altos, mientras que al ir viajando
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dentro de la camara los nimeros de Weber disminuyen, esto debido a los didmetros
reducidos de las gotas, a la alta tensién superficial la cual es funcién del diametro,
a la masa, a la evaporacién del mismo combustible y a la reduccién de la velocidad
relativa debido a las fuerzas de arrastre.

En la Figura: 2.9 se muestra un chorro de combustible desarrollado completamente
justo después de abandonar la tobera, siendo este el momento en el que empieza la

ruptura del chorro.

Colision de gotas
y coalescencia

Break-up
primario

Break-up
secundario

Figura 2.9: Ruptura del cono completo de un chorro diesel
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El proceso por el cual se forma la ruptura ocurre en tres etapas:

= Ruptura primaria.

En esta primera etapa se forman largos ligamentos de gotas que forma un

chorro denso cerca de la tobera como se muestra en la Figura: 2.10. En esta

primera fase en la zona mas densa del chorro existe la probabilidad de colision,

la cual cambia el didmetro de las gotas y la velocidad.

Estas gotas pueden romperse en gotas de menor tamano, pero ademas pueden

combinarse para formar gotas de mayor tamano, a esto se le llama coalescencia

de gotas.

(a) Ligamentos de gotas a la

salida de una tobera [46]

(b) Representacién esquemédtica de los ligamentos [47]

Figura 2.10: Representacién de la formacion de ligamentos y su desintegracion

= Ruptura secundaria.

Es el proceso subsecuente por el cual pasan las gotas ya existentes para con-

vertirse en gotas de menor tamano debido a las fuerza aerodinamicas causadas

por la velocidad relativa entre las gotas y el gas de la camara. Estas fuerzas

aerodinamicas desaceleran las gotas.
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En la segunda zona el chorro estda mas diluido debido a la desintegracion y a

la evaporacién, la cual es un factor impuesto por las condiciones en la camara

de combustién, tales como la temperatura y densidad del gas circundante.

» Punta del chorro.

Las gotas en esta zona experimentan la mayor fuerza de arrastre y son mucho

mas desaceleradas que las gotas que les siguen, esta incidencia de la punta del

chorro se muestra en la Figura: 2.11 donde las gotas de la punta son conti-

nuamente remplazadas por gotas nuevas, es por esta razon el incremento de la

penetracion.

—
i '

me [ms]

015 020 025 030 035 Offﬂ 045 050 055 060 065 070

Figura 2.11: Desarrollo de un chorro diesel y aumento en la penetracién [48], P;,; =70

MP@;Pback: ) MPCL, TN2:710 K

Esta penetracion es mejor conocida como la distancia entre la tobera y el ci-

lindro del pistén, dicha penetracion es dependiente de un desarrollo temporal

que ocurre en dos fases:

1. Primera etapa:

Empieza al inicio de la inyeccién con la apertura de la aguja del inyector

(t = 0) y termina cuando el liquido empieza a desintegrarse del orificio

de la tobera (t = tyrear)-
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2. Segunda etapa:
La punta del chorro consiste en gotas y la velocidad de la punta es menor
que la velocidad de la primera etapa. La punta continua penetrando en
el gas debido a las gotas nuevas con alta energia cinética que siguen a las
mas lentas en la punta, que ya han intercambiado cantidad de movimien-
to con el gas y son reemplazadas. En la Figura: 2.11 se puede observar el

aumento de la penetracion de un chorro en funcion del tiempo.

Se puede concluir que entre mas grande la penetracion del chorro menor

la energia de las nuevas gotas en la punta y mas lenta la velocidad de éstas.

Se puede observar en la Figura: 2.12 como la penetracion del chorro disminuye
conforme penetra en la cAmara de combustion esto debido a la baja velocidad de las
gotas de la punta. Este comportamiento se respeta tanto para un biodiesel como para
un diesel. Sin embargo debido al aumento en las propiedades de transporte
del biodiesel, este penetra mas dentro de la cAmara de combustién ya que
demanda mayor presion dinamica por parte del gas circundante romper
la tension superficial del biodisel, adicionalmente a esto la viscosidad hace
que la presion de inyeccion sea mayor para poder ingresar la misma masa

que para un diesel convencional.

Otra medida caracteristica para definir el éxito de una ruptura de un chorro,
es el didmetro de una gota modelo, mejor conocido como Sauter mean diameter
(SMD), en el cual su razén de volumen-superficie-drea es igual a la suma del volu-
men de todas las gotas (V) en el chorro y a la suma del drea (A) de la superficie de

todas las gotas.
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80 T T

Penetracién [mm]

Biodiesel
Diesel

0 s 1 1
0 1 2 3 4 5

Tiempo [ms]

Figura 2.12: Evolucién temporal de la penetracién correspondiente a un chorro de

biocombustible y combustible fosil

(K) _ (r/6)-SMD* SMD
A’ aSMD?2 6

(2.4)

La ecuacién 2.4 expone que entre menor sea el SMD, mayor sera la superficie
por unidad de volumen. Sin embargo un aumento en la superficie, mejora la efecti-
vidad de la evaporacion y el proceso de formacion de mezcla.

Adicionalmente el valor de SMD indica como son las condiciones de la camara pues-
to que si el didmetro aumenta, quiere decir que hubo un aumento en la colisién y
coalescencia de las gotas esto debido al aumento de la densidad del gas.

Un incremento en la presién de inyeccién resulta en un mejor proceso de atomiza-
ciéon y por lo tanto en un decremento en el SMD; notablemente el aumento de la
contrapresion afecta también en la penetracién favoreciendo el proceso de mezclado.
Roisman et al. [49] comentan que el gas debe de ser tomado como compresible, mien-
tras que el combustible inyectado debe de ser tomado como incompresible, estos dos

criterios se aplican a chorros inyectados a altas velocidades, los cuales desarrollan
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ondas de impacto en al gas circundante el cual justo después de ser inyectado se
propaga en el gas que no ha sido perturbado. En la Figura: 2.13 se muestra como
la onda de impacto divide el gas en la camara en una zona sin perturbar, la que
considerada la zona superior al impacto, con una presiéon y densidad caracteristica
y la zona compresible, en la zona posterior del impacto, con una presién y densidad

correspondiente.

Figura 2.13: Esquema de la propagacion de un chorro en la cdmara de combustion

Es necesario comprender la fisica involucrada en el proceso de mezcla para tener un
pleno conocimiento de como evaluar la propagacién de chorro mediante herramientas
de simulacién, con esto se asegura la integracién del fenémeno con las ecuaciones

que lo gobiernan.
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2.5 MODELADO DEL CHORRO

Con el objeto de poder validar la generacion de las propiedades en una simula-
cioén es necesario introducir al lector en la forma particular de resolucion de un cho-
rro diesel, lo cual abarca la metodologia de la aproximacién Euleriana-Lagrangiana,
donde el gas es descrito mediante las ecuaciones para fluidos compresibles RANS o
promedio de Favre, mientras que el movimiento de las gotas son modeladas mediante

una aproximacion de rastreo.

Un chorro diesel es un caso particular de un flujo multifasico disperso originado
por la inestabilidad de un liquido a alta presion emergiendo en una atmosfera gaseosa
estable. El chorro esta compuesto por una fase gaseosa continua y una fase de gotas
liquidas dispersas. Se modelan grupos de gotas con las mismas propiedades conocidas

como parceles o parcelas, las cuales siguen los siguientes marcos de referencia.

Modelar dichos chorros puede llevar a dos caminos:

1. Primer camino: Concentrado en modelar los efectos del gas en las gotas

= El modelo -primer camino- es usado para modelar turbulencia que no es,
directamente influenciada por las gotas, esta presente en las ecuaciones
en el modelo de turbulencia y son idénticas a aquellas usadas para un

flujo gaseoso puro
2. Two way : Modelando ambos efectos en consideracion
= El modelo -two way- es usado para promediar las propiedades de un flujo.
En este caso las gotas son tratadas como puntos-particulas con propiedades
caracteristicas, el problema es trazar su posiciéon en el dominio, ya que la posicién

en el espacio de una particula de interés en funcion del tiempo, es informacion muy

valiosa y necesaria puesto como subproducto de dicha informacion se puede obtener
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velocidad, aceleracion, cambio de radio de las gotas, entre otras; la informacion del
flujo estd en funcién de la particula y el tiempo, debido a esto es llamada descripcién
Lagrangiana componente clave para localizar la travesia de una particula acorde a

la segunda ley de Newton, por lo tanto:

» Posicién x = x(particula, tiempo)
» velocidad u = dx(particula, tiempo)/dt

» aceleraciéon a = d*x(particula, tiempo)/dt?

La aproximacién Lagrangiana es usada para la descripcién de fases dispersas como
chorros que consisten en gotas de liquido pero no para fluidos continuos. En esta
fase la densidad del fluido de interés es cero en el volumen entre los dos fluidos,
y para el cual la posicién exacta y el tamano del elemento debe ser conocido de
modo que se pueda describir la distribucion espacial y temporal, por lo tanto la
derivada temporal en la ecuacién 2.5 de cualquier cantidad de flujo en funcion de
la particula y el tiempo describe una propiedad de un elemento del liquido puesto
que todas las cantidades de flujos son inicamente funcién de la particula y el tiempo.
dF (particula, tiempo)  DF

pu— 2-
dt dt (25)

Cabe recordad que todas las cantidades de flujo son tinicamente funcién de la
particula y el tiempo a diferencia de la aproximacion Euleriana, la cual describe las

cantidades de flujo F en funcién del punto x=(x1,x2,73) en espacio y tiempo donde

dF es:

oF oF oF oF
dF(t,ml,xQ, ZL‘3) = Edt a—ldl‘l + 8 2dx2 + 6_3dm3 (26)
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Si se deriva en funcion dF entre dt tenemos:

dF(t7x1’x2’x3) — a_Fﬂ_F 8_F%+ a_F@ +8_F%
dt Ot dt Oxy dt  Oxg dt  Oxs dt

(2.7)

Siendo dx;/dt = wu;, por lo tanto la derivada material se puede leer de la si-

guiente manera:

DF _OF OF  OF ~ OF
dt ot 0r T 0re 2T Oy

us (2.8)

donde u = (uq,us,us) siendo el vector de la velocidad. La aproximacion Lagrangiana
y Euleriana es aplicada a ciertos problemas especiales que pueden tener varios resul-
tados, por ejemplo la aceleracién de un elemento de liquido pasando por un punto
en el espacio, Descripcion Lagrangiana, debe ser idéntica a la aceleracién resul-
tante predicha para ese punto en particular en la Descripciéon Euleriana como se
muestra en la Figura 2.14.

A continuacion se dan mas detalles acerca de la ecuacién 2.8. La primera derivada
parcial en el lado derecho de la ecuacién anterior (%—f) es la derivada local, la cual
describe el cambio temporal de la cantidad de flujo F en un punto fijo en el espa-
cio siendo ésta igual a cero si el flujo es estatico, sin embargo la velocidad siempre
serd mayor aguas abajo (punto B) que aguas arriba (punto A) y un elemento pa-
sando aguas arriba (punto A) experimentara un cambio de aceleracién adicional que
no esta incluido en la derivada local. La aceleracion adicional esta expresada por
los tres términos remanentes a la derecha de la ecuaciéon anterior, juntos forman la
derivada convectiva. Es aqui la utilidad de la descripciéon Eulerian la cual permite
distinguir entre una parte local y una convectiva de la derivada material, mientras
que la descripcién Lagrangiana no.

Dependiendo de la formulacion usada las fases Euleriana y Lagrangiana pueden

interactuar entre si de muchas maneras mediante el intercambio de cantidad de mo-

vimiento y energia a través del flujo de cantidad de movimiento y el flujo de energia
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como términos fuentes [50].

Fase Euleriana Fase Lagrangiana

de mome

x de Ene

Gotas

Gas

Figura 2.14: Formulacion de la formacién de un chorro Euleriano-Lagrangiano

A continuacion se presentan las ecuaciones que gobiernan este fendmeno empezando
por la generacion de propiedades, las ecuaciones basicas de gobierno y su interpre-
tacién y finalmente las ecuaciones que dan un panorama sobre la formacién de la
mezcla.

Estas ecuaciones son ampliamente usadas para la simulacién de un chorro, en este

caso en particular en el codigo CFD OpenFOAM.

2.5.1 PROPIEDADES TERMO-FIiSICAS Y DE TRANSPORTE

Como se mencion6 anteriormente, uno de los puntos claves para poder enten-
der el comportamiento de un biocombustible en un motor es la estructura del chorro
y de la fase vapor, las cuales son gobernadas primordialmente por las propiedades
termo-fisicas y de transporte del combustible. El entendimiento de estas propiedades
es crucial para poder diferenciar y modelar un combustible f6sil y un biocombustible.
Como se mencioné en la sub-seccion de propiedades, son trece las propiedades de

interés que se estudian en este trabajo: las propiedades criticas, densidad, presién
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de vapor, entalpia de vaporizacién, capacidad calorifica liquida, capacidad calorifi-
ca del gas ideal, segundo coeficiente virial, viscosidad liquida, viscosidad gaseosa,
conductividad térmica liquida, conductividad térmica gaseosa, tension superficial y
difusividad de vapor, de las cuales las més relevantes para el proceso de mezcla son:
la densidad, la viscosidad, la presion de vapor y la tensiéon superficial.

El cédigo CFD OpenFOAM, cuenta con una libreria para el calculo de cada una de
las propiedades mencionadas de las cuales inicamente ocupa coeficientes para los
modelos establecidos, lo cual es una herramienta muy ttil para el calculo de propie-
dades de componentes complejos o mezclas con varios componentes, puesto que si
se conocen estos coeficientes se puede reducir el tiempo de estimacién de las propie-
dades, ya que generar un modelo matematico que se ajuste a una amplia gama de
componentes es tarea ardua y compleja.

El cédigo CED OpenFOAM hace el calculo de las propiedades del liquido mediante
los siguientes grupos de ecuaciones proporcionadas por el sistema nacional de infor-
macion de referencia estandar y por el instituto Americano de ingenieros quimicos
por su siglas en ingles NSRDS-AICHE (National Standard Reference Data Series-
American Institute of Chemical Engineers), aun asi estas relaciones pueden encon-
trarse en la literatura. A continuacién se presentan los modelos empleados por el
cédigo CFD OpenFOAM para el calculo de las propiedades, donde las letras cursi-
vas representan el codigo mientras que el codigo en su version algebraica se encuentra

escrito de manera ordinaria:

» Densidad Liquida
Funcion NSRDS No.5:

rho = a/pow(b, 1 + pow(1 - T/c, d))

A

- p+a-5HP

p (2.9)
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donde A, B y D son los coeficientes del modelo. El coeficiente C' es la tempe-
ratura critica del componente o de la mezcla para esta ecuacién en particular.
Esta ecuacién puede ser encontrada en Spencer et al. [51] una fuente més re-

ciente puede ser encontrada en [52]

= Presion de vapor

Funcion NSRDS No.1:

pv = exp(a+ b/T + c*log(T) + d*pow(T, e))

Pvap = p(A+Z+C-log T+D-TF) (2.10)

Ecuacién evaluada por Vetere et al. [53] una fuente més reciente puede ser

encontrada en [52].

= Calor de vaporizaciéon

Funcion NSRDS No.6

hl = a*pow(1 - Tr, ((e*Tr + d)*Tr + ¢)*Tr + b)

hl— A- (1 . Tr)(E~Tr3+D~Tr2+C~Tr+B) (2'11>
donde:
T
Tr=— 2.12
"= (2.12)

Esta ecuacién puede ser encontrada en [52]
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» Capacidad calorifica liquida y Entalpia
Funcion NSRDS No.0

Cp = (((f*T + ¢)*T + d)*T + ¢)*T + b)*T + a
Cp=A+B-T+C-T>+D-T°+E-T*+F-T° (2.13)

Esta ecuacién puede ser encontrada en [52]

» Capacidad calorifica del gas ideal
Funcién NSRDS No.7
Cpg = a + b*sqr((c/T)/sinh(c/T)) + d*sqr((e/T)/cosh(e/T))

(& E
Cp,=A+B-(—L_)24+D. L2 2.14
Py (sinh % ) (cosh % ( )

Ecuacién evaluada por Jaeschke et al. [54] una fuente mds reciente puede ser
encontrada en [52].
= Segundo Coeficiente virial

Funciéon NSRDS No.4
B =a+ b/T + ¢/pow(T, 3) + d/pow(T, 8) + e/pow(T, 9)

B C D FE
B=A4+ =4 =+ =%+ = 2.15
+T—i_T?’—i_Ts—i_Ts’ ( )

Una relacién similar usada para la determinacién de la densidad en [52].
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s Viscosidad dindmica

Funcién NSRDS No.1

mu = exp(a+ b/T + c*log(T) + d*pow(T, ¢e))

= p(A+Z+Clog T+D-TF) (2.16)

La viscosidad como una correlacion en funciéon de la temperatura fue propuesta
por Teja et al. [55] como ecuacién de referencia para el calculo de viscosidad
de mezclas siendo esta andloga en su forma extendida a la ecuacién para la
presién de vapor de Riedel 2.10 evaluada por Vetere et al. [53] ademéds dicha

ecuacion puede ser encontrada en [52].

= Viscosidad dindmica de vapor

Funcion NSRDS No.2

mug = a*pow(T, b)/(1.0 + ¢/T + d/sqr(T))

. A-TE
Mo =1 C/T+ DT

(2.17)

Esta ecuacion es usada para gases a baja densidad, usualmente pueden ser
correlacionada con la ecuacion 2.17 para la cual a bajos rangos de temperatura,
los parametros C y D pueden ser descartados siendo el logaritmo natural de la

viscosidad razonablemente lineal con el el logaritmo natural de la temperatura

[52].

= Conductividad térmica liquida

Funcion termo-fisica NSRDS No.0
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K= ((((f’T + e)*T + d)*T + ¢)*T + b)*T + a

k=A+B-T+C-T*+D-T°+E-T"+F-T° (2.18)

La conductividad térmica en funcion de la temperatura es un polinémio de
segundo orden exactamente igual a la correlacion para la capacidad calorifica,
las cuales predicen resultados con un 0.2% en un amplio intervalo de tempe-

raturas [56].

» Conductividad térmica de vapor

Funcion NSRDS No.2

Kg = a*pow(T, b)/(1.0 + ¢/T + d/sqr(T))

B A-TP
 1+C/T+DJT?

k, (2.19)

Tanto la viscosidad de la fase gaseosa como la conductividad térmica de la fase
gaseosa pueden ser correlacionadas con la misma ecuaciéon, debido a que ambas
estan en funciéon del momento dipolo de las moléculas del biodiesel siendo la

conductividad térmica de la fase gaseosa dependiente de la viscosidad de dicha

fase [42].

= Tension superficial

Funcion NSRDS No.6

sigma = a*pow(1 - Tr, ((e*Tr + d)*Tr + ¢)*Tr + b)
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o= A . (1 o TT)(E-TT3+D-TT2+C-TT+B) (220)
donde:
T
Tr = — 2.21
r=o (2:21)

La correlacion de Stefan establece la dependencia de la entalpia de vaporizacion
con la tensién superficial, debido a esto es posible utilizar la misma funcién
termodinamica que la entalpia de vaporizacion para el calculo de la tensién

superficial [57].

= Difusividad de vapor

Funcién termo-fisica del American Petroleum Institute (API)

D = 3.6059¢ — 3*(pow(1.8*T, 1.75))*alpha/(p*beta)

o

D = 3.60592107% - (1.8 - T*™) . — (2.22)
p-B
donde:
= ! - ! (2.23)
“= PMsoluto PMsolvente .
B = (S(V1Y3) 4 5(V2l/3))? (2.24)

¥ (Vi) representa la suma de los volimenes de difusién atémica del componen-

te J.
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La correlaciéon en funcion de la temperatura usada por OpenFOAM para el
célculo de la difusividad de vapor es tomada de [45].

Una préactica muy comun es la substitucion de los volimenes de difusion atémi-
ca por la de un substituto en el caso del cédigo CFD OpenFOAM usan lo
volimenes del n-heptano, con el fin de facilitar el calculo, practica que no
sera realizada para el desarrollo de esta propiedad en esta tesis, en su defecto
se generaran los volimenes de difusién atémica especificos para el biodiesel

derivado del aceite usado de cocina.

2.5.2 ECUACIONES DE GOBIERNO

Una vez determinadas las propiedades del fluido se pueden entender las ecua-
ciones que gobiernan la fase continua y la fase dispersa. Para el caso de un chorro
diesel la fase gaseosa consta de varios componentes (nitrogeno, oxigeno, combustible,
vapor, entre otras). Debido a esto existe la necesidad de agregar términos adicionales
a las ecuaciones de conservacion donde se involucren los cambios en la concentracion
de especies debido a la difusién masica y a las reacciones quimicas.

Fase continua (Gaseosa).

La fase continua es denominada para todas las fases gaseosas presentes en el dominio
del flujo. El conjunto de ecuaciones de gobierno estdan conformadas por la ecuacién
de continuidad, de especie, de cantidad de movimiento y de energia, mientras que
la fase dispersa contribuiria como fuente de sumidero para cada ecuacién de la fase
gaseosa. Las ecuaciones de conservacién deben modificarse por la interaccién del cho-
rTo, puesto que el gas ya no consiste iinicamente en una sola especie sino en diferentes
especies como el combustible, emisiones entre otras. Las ecuaciones de gobierno de
la fase gaseosa fueron deducidas a partir de los principios usados por Poinsont et al.
[58] y por Piccini et al. [59] en dado caso de haber usado una fuente adicional se

especifica en donde fue usada.
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La ecuacion de continuidad
El primer paso en la derivacion de la ecuacién de conservacion de masa es escribir

un balance de masa para un elemento fluido como se muestra en la Figura: 2.15:

Razén de incremento Tasa neta de flujo
de masa en el = de masa en el
elemento fluido elemento fluido

Figura 2.15: Balance de masas

La razon de incremento de masa en el elemento fluido estd dada por:

%(péxéyéz) (2.25)

Seguido es necesario tomar en consideracion la razén de flujo de masa a través de
la cara del elemento, el cual estd dado por el producto de la densidad, el area y los
componentes de la velocidad normales a la cara del elemento. En la Figura: 2.16 se

puede observar el elemento fluido de estudio.

El flujo que esta directo dentro del elemento produce un incremento de masa
en el elemento, por lo tanto adquiere un signo positivo, mientras que aquel que se
sale del elemento adquiere un signo negativo.

En la Figura: 2.16 se muestra la razén de incremento de masa dentro del elemento es
igualada a la razon neta de flujo de masa dentro del elemento a través de las caras.
Todos los términos del balance resultante de masa son arreglados al lado izquierdo
y divididos por el elemento de volumen dzdydz esto lleva a que el balance de masa

del elemento fluido quede de la siguiente manera:
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Figura 2.16: Flujo de masa de entrada y salida en un elemento fluido
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dp 0 ) o, . 9p B
B o)+ () (o) = TP - div(pu) = 0 (2.26)

La ecuacién 2.26 es la ecuacién de conservacién de masa en estado transitorio
para las tres dimensiones siendo el primer término del lado izquierdo la razon de
cambio de densidad con respecto al tiempo (masa por unidad de volumen), mientras
que el segundo término describe el flujo neto de salida de masa del elemento a través
de las fronteras mejor conocido como término convectivo.

Sin embargo en un elemento multi-fisico donde se adiciona o pierde masa la ecuacion
de continuidad no puede estar igualada a cero, por lo tanto es necesario agregar la
contribucién de este aumento o disminucién de masa como un término fuente [61].

En la Figura: 2.17 se muestra el codigo CFD OpenFOAM la ecuacion de continuidad

para un chorro de dos fases el cual se modifica de la siguiente manera:

32 {

33 fvScalarMatrix rhoEgn
34 (

35 fvm::ddt(rho)

36 + fve::div(phi)

37 ==

38 parcels.Srho(rho)
39 + fvOptions(rho)
40 VH

41

Figura 2.17: Cédigo empleado en la resolucién de la continuidad para la densidad

El siguiente codigo expuesto en la Figura: 2.17 es la representacion de la ecua-
cién de continuidad empleada por el cédigo CFD OpenFOAM; visto de forma alge-
braica quedaria representado por la ecuacién: 2.27

dp

E +V. (P : U) = Scon (227>

Donde:
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= phi = flujo de velocidad.

» ddt(rho) = La razén del cambio en el incremento de la densidad en el volumen

de control
» div(phi) = La razén del flujo de masa pasando por la superficie de control

» parcels.Srho(rho) = El término fuente debido a la evaporacién del chorro liqui-

do

La ecuacion de conservacion de especies
Si se tiene una flujo con més de una especie de interés, en esta caso el combustible
se evapora mientras avanza por el dominio, se estd hablando de una ecuacion de

transporte de especies para un componente en esta mezcla binaria.

La ecuacién de conservacion de especies se expresa de la siguiente forma:

opu;Y, 0

[p(u; + Vi)Yi] = SYy para k=1, N (2.28)

donde Vj es la velocidad de difusién del i-componente de la especie k y SY} la

velocidad de reaccion de las especies. Por definicién se tiene:

YV =0 (2.29)

Las velocidades de difusion son obtenidos bajo la aproximacion de una mezcla dilui-
da en la cual se considera que la concentracion de una especie es mucho mas grande
que la otra, como es el caso de un chorro penetrando en una camara con Ny con
una masa superior. Para esto es necesario recurrir a la ley de Fick para difusion de

multiples especies:
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VY = —DAX, (2.30)

La ecuacion 2.30 es la primera ley de Fick de la difusién expresada para la densidad
de flujo molar de difusién. Esta relacion establece que la especie k se mueve con
relacién a la mezcla en la direccién decreciente de la fraccion molar de k, anédlogo
a la forma en la que fluye el calor por conduccion en direccion de la temperatura
decreciente teniendo ésta las mismas unidades que la viscosidad cinemaética y la di-
fusién térmica [60].

Sin embargo la conservaciéon de masa es una tarea complicada cuando se trata de
flujos reactivos por la cantidad de N especies presentes en la ecuacion 2.28, siendo
obvio que X7, Y} = 1, ecuacién que también forma parte de las N ecuaciones con
sus N incégnitas (V). Si se agregan todas las posibles especies de una combustién
a la ecuacion 2.28 y si se emplea la identidad 2.29 la ecuacién de conservacion de

masa se ordena de la siguiente forma:

dp  Opu; 0 N _
o " ow, T, PRV £ SV =0 20

La ecuacién 2.31 muestra que hay unicamente N ecuaciones independientes
para cada N ecuaciones de especies. En este caso el término de velocidad de difusion
de la ecuacion 2.31 tiene que cambiar para no conservar el balance global de masa
y que no tienda a cero, mediante el cambio de velocidad de difusién de especie por
%(szNzlg%)-

Sin embargo resolver especies es complicado, por lo tanto para la resolucion de
la ecuacién de conservacion es necesario resolver la de continuidad para una sola
ecuacion de especie N — 1, mientras que las ultimas fracciones maésicas de las especies

se obtienen del siguiente modelo:
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Yy =1-3" Yy (2.32)

La ecuacion 2.32 absorbe todas las inconsistencias posibles introducidas por la
ley de Fick en la ecuacion 2.30. Este simplificacion solo puede ser usado para flujos
altamente diluidos como seria el caso de una minima fraccién de combustible diluido
en una fraccién de Yy, suficientemente grande, siendo este el caso de estudio. Por lo

tanto, la ecuacion de conservacion de especies queda de la siguiente manera:

f?/fyl; 0 . 0 é)Y1
o T a—xi(PuiYk) = 8_@-(/)@ &vi) + 5Y5 (2.33)

Tanto el término convectivo ((%(puiYk) ) como el difusivo ( a%i(p@g—ﬁf) ) de
la ecuaciéon 2.33 estan evaluados mediante un promedio de densidades de los cuales
el término difusivo trata los flujos turbulentos, el cual es andlogo a la viscosidad
turbulenta. Por lo tanto, la ecuacion de conservacién de especies empleada por el

cédigo CEFD OpenFOAM queda descrita como muestra la Figura: 2.18

26 fvm: :ddt{rho, Yi)

27 + mvConvection-=fvmDiv(phi, Yi)

28 - fvm::laplacian(turbulence->muEff(), Yi)
29 —

30 parcels.syi(i, Yi)

31 + combustion-=R(Y1)

32 + fvoptions(rho, Yi)

Figura 2.18: Cédigo empleado en la resoluciéon de la ecuacion de conservacion de

especies

El codigo empleado para la resolucion de la ecuacion de conservacion muestra
un término difusivo turbulento andlogo al término difusivo turbulento empleado por

la ecuacién de cantidad de movimiento.
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La ecuacion de cantidad de movimiento
La segunda ley Newton establece que la razén de cambio de cantidad de movi-
miento de una particula de fluido es igual a la suma de las fuerzas aplicadas sobre
la particula. En la Figura: 2.19 se muestra el balance de fuerzas de la segunda ley

de Newton.

Razoén de incremento Suma de las fuerzas
de cantidad de movimiento . aplicadas sobre
de una particula de fluido la particula de fluido

Figura 2.19: Balance de fuerzas

Donde la razon de incremento de cantidad de movimiento por unidad de volumen

de una particula de fluido en las tres direcciones esta dada por:

Du Dv Duw

zu o rv 2w 2.34
Dt Pt P Dt (2.34)

En una particula de fluido es posible distinguir dos tipo de fuerzas que ejercen sobre

la particula:

» Fuerzas superficiales

e Fuerzas de presion
e Fuerzas viscosas

e Fuerzas gravitacionales
= Fuerzas de cuerpo

e Fueras centrifugas

e Fuerzas de Coriolis (movimiento de un cuerpo respecto a un sistema de

referencia en rotacion)

e Fuerzas electromagnéticas
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Las fuerzas superficiales son contribuciones a la ecuacion de cantidad de movimiento,
mientras que las fuerzas de cuerpo se usan como términos fuente.

El esfuerzo de un elemento de fluido se define en funciéon de la presién y de las
nueve componentes del esfuerzo viscoso. La magnitud de una fuerza resultante de
un esfuerzo viscoso es el producto del esfuerzo y el area. La fuerza total por unidad
de volumen en el fluido debido al esfuerzo viscoso sobre el elemento de fluido de la

Figura:2.20 dividido por el volumen dzdydz.

OTye 1 0T 1
Tya + 3y -§5y — Tyz ~ 5y 2(5;;
ap 1 \ Op  1x.
P— 55 30 e S O p+ 5 - Slx
3= B e T
< P G L
OTea | 15, - p
Trz + 5% - 50T Tow + dglf i %(51,
A= ————— \\‘s‘x

Figura 2.20: Componentes de esfuerzo en la direcciéon z

Ademas si se define el término fuente Sy, se tiene la ecuacién para la cantidad de
movimiento en la componente x. Configurando la razén de cambio de la cantidad de

movimiento en x para una particula de fluido se tiene:

p— = + 4
Dt ox oy 0z

+ Sz (2.35)

donde el signo asociado con la presién es opuesto al asociado con el esfuerzo
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normal viscoso, puesto que la convencion de signos habitualmente genera un tensor
de esfuerzos positivos al esfuerzo normal a la presién.

La ecuacién 2.35 contiene demasiadas incognitas relacionadas con el esfuerzo viscoso,
por lo tanto una forma usual de tratar las ecuaciones de conservacion para el flujo
de fluido es el de introducir modelos para el esfuerzo viscoso.

En muchos fluidos el esfuerzo viscoso puede ser expresado como una funcién de la
razon de la deformacion local o la velocidad de deformacion.

Si un flujo es Newtoniano el esfuerzo viscoso es proporcional a la razén de deforma-
cién. Por lo tanto empleando la ley de la viscosidad de Newton para flujos compre-

sibles tenemos:

Ui | \div u, (2.362)

8%2‘

L T TR ELr TS
J % 7

Tii = 24

(2.36b)

por lo tanto, es posible tratar la ecuacion 2.35 en término de la velocidad de
deformacion con la ecuacién 2.36 lo que da como resultado las llamadas ecuaciones
de Navier-Stokes.

A continuacién se presenta la ecuacién bidimensional para el flujo de un fluido:

Du_ 0P 0, ou,
th - 9r  Ox H ox
0 Oou, Ou,

+&[,u( 0z + ox

Ou, — Ouy
oy " ox)

0
+ Adiv u] + —[p(
oy (2.37)

Sin embargo esta forma es poco empleada por lo tanto la ecuacion de Navier-

Stokes puede ser escrita en su forma mas usual empleada para el método de volumen
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finito:

D P
p—u = _or + div(pgrad w) + Shre
Dt aa:ap (2.38)
= ——255; ‘F’/L(‘72 1L) + f;A{z

De la misma manera la ecuacién de cantidad de movimiento tiene su variante
en codigo de CFD OpenFOAM en el cual se incluyen los términos de flotacion,
esfuerzo viscoso y el término fuente debido a la interaccién del chorro. En la Figura:
2.21 se muestra el cédigo empleado para resolucion de la ecuacion de la cantidad de

movimiento.:

fvVectorMatrix UEgn
(
fvm: :ddt(rho, U)
+ fvm::div(phi, U)
+ turbulence->divDevRhoReff(U)
rho.dimensionedInternalField()*g
+ parcels.su(u)
+ fvoptions(rho, U)
);

D00~ W B W e

Figura 2.21: Cédigo empleado en la resolucion de la conservacion de la cantidad de

movimiento

Donde:
» ddt(rho, U) = Raz6n de incremento de cantidad de movimiento por unidad de
volumen en el volumen de control
» div(phi, U) = La razén del flujo de masa pasando por la superficie de control

» turbulence-divDevRhoReff(U) = Estrés viscoso que estd en un tensor ins-

tantéaneo de esfuerzo
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» rho.dimensionedInternalField()*g = Fuerza especifica del cuerpo o término de

flotacién

» parcel.SU(U) = La razén de ganancia/pérdida de cantidad de movimiento por

unidad de volumen, debido al chorro.

Esta terminologia usada por el cédigo CFD OpenFOAM tienda a presentar confu-
sion, por estd razoén se tiene que empezar con la ecuacién general del balance de

cantidad de movimiento a partir de la cual se explicaran los términos empleados por

el codigo CFD OpenFOAM.

0 0 0 0
@(Puz’) + %(Puiug’) = 5.0 T 557 T P9+ Smom (2.39)

Todos los términos no tienen mayor complicacion méas que el relacionado con el
estrés viscoso turbulento turbulence=divDevRhoReff(U) el cual regresa dos funciones

diferentes:

» -fvm::laplacian(nuEff(),U)

Esta expresién se puede representar de la siguiente manera:

- a—%(’/effaxj

) (2.40)

» -fyvc::div(nuEff()*dev(fvc::grad(U)().T()))
Esta expresion es la divergencia de la viscosidad efectiva de un tensor trans-

puesto representada de la siguiente manera:

uj  10uy
Oox; 30x

veff( 0ij)] (2.41)

_8%[
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Lo cual se simplifica usando el tensor unidad:

8 8uj
2.42
el g (242
Ya sumando ambos términos se tiene:
0 ou; Guj B
(9:1: [Veff( 82:1 =V-1 (2.43)

Este término no es mas que el tensor de esfuerzos viscosos y turbulentos expresado
para tomar todas las variables.

Cuando el fluido circula en la direccion x perpendicular a la direccién y, de forma
que u, es una funcién exclusiva de y se obtiene la ecuacién 2.43.

Por ultimo si se substituye la ecuaciéon 2.43 en la ecuacién 2.39 se obtiene:

9 9 0 ou  ujy 0
@(Pui) + a—%(/}ui%) [M ff( 83:1)] = o

‘mom (2.44)

La ecuacién: 2.44 es empleada para el calculo de la cantidad de movimiento usa-

da por OpenFOAM, la cual puede ser encontrada en una forma mads explicita en [62].
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La ecuacion de energia
La ecuacién de la energia se deriva a partir de la la primera ley de la termodinamica,
la cual establece que la razén de cambio de energia de una particula de fluido es
igual a la razon de calor anadido a la particula de fluido ademas la razén de trabajo
realizado por la particula. En la Figura: 2.22 se muestra el balance de energia em-

pleado para la resolucién de la ecuacion de la energia:

Razon de incremento Razon neta de calor Razon neta de trabajo
deenergiadeuna  _ afiadido a la particula + realizado por
particula de fluido de fluido la particula de fluido

Figura 2.22: Balance de energia

La razén neta de calor transferida a la particula de fluido debido al flujo de
calor en la direcciéon = se representa en la Figura: 2.23 a través de las caras de

elemento:

En la Figura: 2.23 la razén total de calor anadido a la particula de fluido por
unidad de volumen debido al flujo que cruza las fronteras y dividido por una unidad

de volumen dxdydz esta definido por:

= —divq (2.45)

La ecuacion 2.45 puede ser relaciona mediante la ley de Fourier para la con-
duccion de flujo de calor al gradiente local de temperatura, por lo tanto empleando

la ley de Fourier ¢ = —k:g—: se tiene:

q = —kgradl (2.46)
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A
aq. 1
q. + F& - 302
BQy 1
Iy + 3y ° 30y
* | 4 94 15,
; 9= T B * 207
—9¢ 1
Qz or 25:}: i
“\\ dqg, 1 ¢
W~ By " 2%
* "\‘,\ \
4
_9g 1
}}\T—> q- Iz 262
X

Figura 2.23: Balance de energia en un volumen de control

La conservacién de le energia de una particula de fluido esta definida por la
ecuaciéon de la razén de cambio en la energia de la particula de fluido (p%) igualado
a la suma del trabajo neto realizado en la particula de fluido, la razén neta de calor
anadido al fluido y la razén de incremento de energia debido a las fuentes. Por lo
tanto para un fluido incompresible con una capacidad calorifica especifica la ecuacién

de la energia queda de la siguiente forma:

= div(k grad T') + Tm% + Tyx%—qjj + sz%
ou ou ou
F oy gy TG
ou ou, ou,

+ sz_z + Tyz_ + Toz= + S’L

0z Jy 0z

DT
PCrpr

(2.47)
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Ademas si se emplea el modelo Newtoniano para el esfuerzo viscoso en la ecua-
cién de la energia 2.47 se tiene la forma de Navier-Stokes para la ecuacion de la

energia:

DT dp .
pCpE = —% + dw(kgrad T) + P + S,
dp 9
==L T)+® + S,

o TRV T) + 248,

(2.48)

Se debe de prestarse mucha atencién en el codigo usado para la conservacién
de energia mostrado en la Figura: 2.24, puesto que existen un aproximado de nueve
diferentes formas para el balance segiin exponen Poinsot et al. [58], por esta razén
se dara una explicacion de los términos usados en el cédigo el cual contiene la con-
servacion de energia total, la fuente debido al chorro y un termino adicional de calor
debido a la combustion y radiacién los cuales se exponen en la Figura: 2.24.

Donde:

ddt(rho, he) + ddt(rho, K) = velocidad de ganancia de energia por unidad de

volumen.

» Div(phi, he) + div(phi, K) = velocidad de entrada de energia por unidad de

volumen debido a la conveccién.

= absolute(phi/fve::interpolate(rho),U),p = velocidad de trabajo comunicado al

fluido por unidad de volumen debido a las fuerzas de presion.
» laplacian(turbulence-alphaeff(),he)= velocidad de entrada de energia turbulen-

ta por unidad de volumen debido a la conduccién.

Al igual que el caso de la ecuacion de cantidad de movimiento se debe empezar con el

balance general para la conservacion de la energia total para un elemento diferencial:
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1q{

2 volScalarField& he = thermo.he():

3

4 fvScalarMatrix EEgn

5 (

6 fvm::ddt(rho, he) + mvConvection->fvmDiv(phi, he)
7 + fvc::ddt(rho, K) + fvc::div(phi, K)

8 + (

9 he.name() == "e"

10 ? fvc::div

11 (

12 fvc::absolute(phi/fvc::interpolate(rho), U),
13 P,

14 "div(phiv,p)"

15 )

16 : -dpdt

17 )

18 - fvm::laplacian(turbulence->alphakEff(), he)
19 ==

20 parcels.Sh(he)

21 + radiation-=Sh(thermo)

22 + combustion->Sh()

23 + fvoptions(rho, he)

24 )3l

Figura 2.24: Cédigo empleado en la resolucion de la conservacién de la energia como

la suma de la energia sensible y cinética

0
E(pht) +

@ dq;

9
B, (Pule) = 5 = Ers

8331‘

0
+ —(Tijui) + Q+ She

24
o (2.49)

La ecuacién 2.49 es el balance para la entalpia total, la cual incluye el flujo

de calor y la difusién de especies con las diferentes entalpias para cada componente

¢ = —k% + pXN_ h. Y Vi, la fuente de calor @ debido a una chispa, flujo de radia-

cién, entre otras. Finalmente incluye el término fuente debido a la transferencia de

calor por parte del chorro.

Si la energia total se define como la acumulacién de energia cinética e interna en el

interior del volumen de control (h; = he + K) siendo K = u,;u;/2 y el trabajo total

como la sumatoria del trabajo realizado por cada especie (wr = X Ahwy) y si se

substituyen estas expresiones en la ecuacion 2.49 ademas factorizando y teniendo en

cuenta la poca relevancia de los esfuerzos viscosos en la transferencia de calor se tiene:
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> (ahe)] = Sphe +wr + @ (2.50)

2 lplhe+ B+ ol + 5 - - 2

Siendo la ecuacién 2.50 la interpretacién diferencial del cédigo usado por Open-

FOAM.

Turbulencia para chorros reactivos
Cada vez que se intenta engafnar a la madre naturaleza promediando sus detalles,
ella se venga dejando un problema mas grande, mas incognitas que ecuaciones.
Solamente entendiendo como se comporta la turbulencia se puede esperar estimar
un paquete apropiado de ecuaciones constitutivas y entender las limitantes de éstas.
Esto es otra consecuencia del hecho de que la turbulencia es una propie-
dad del flujo y no del fluido.
A altos nimeros de Reynolds la velocidad y otras propiedades varian de forma cadti-
ca, a este régimen se le conoce como turbulento, en el cual es posible observar estruc-
turas de flujo rotatorias llamadas eddies turbulentos, los cuales son capaces de atraer
particulas de fluido que inicialmente se encontraban separadas y como consecuencia
mejorar el transporte de calor, masa y cantidad de movimiento.
La transiciéon de un flujo laminar a uno turbulento inicia en el punto donde se en-
cuentra una inestabilidad, el cual puede ser identificado como el punto donde el
numero de Reynolds es igual al nimero de Reynolds critico, el cual dependera del
grado de amplitud de las perturbaciones inestables. El flujo de un chorro diesel es
un ejemplo de turbulencia, puesto que después que el chorro emerge de la tobera
el flujo laminar saliente genera voértices, seguido de una deformacion de este flujo
laminar generando un tnico vértice, el cual aguas arriba del flujo, se descompone
en perturbaciones tri-dimensionales haciendo que los vértices se vuelvan altamente
distorsionados e indistintos. En la Figura: 2.25 se muestra el proceso de transicién

de un chorro diesel.



CAPITULO 2. EL BIODIESEL Y EL PROCESO DE INYECCION 58

........
.....

.......

T O e i
Vortice /

enrollable
Vortice 1
emparejado completamente
turbulento

Figura 2.25: Transicion de un flujo tipo jet o chorro diesel

Esta turbulencia manifiesta fluctuaciones aleatorias en las mediciones de velo-
cidad como otras propiedades, tales como la temperatura, la densidad, la presién,
entre otras.

El chorro diesel se caracteriza por tener una regién tipo jet a alta velocidad rodeada
completamente por un fluido estacionario en el cual el flujo dentro de la region jet
es altamente turbulenta, sin embargo en la regién alejada del jet se encuentra sin
perturbar y no se ve afectada por la turbulencia. Este comportamiento indica que el
medio ambiente local controla el flujo turbulento.

Las fluctuaciones en la velocidad del chorro no son iguales, lo que implica una estruc-
tura anisotrépica (propiedades cambiantes en las tres coordenadas) turbulenta, sin
embargo al igualar la distancia de la direccién a contra flujo y la mitad del espesor
a contra flujo las propiedades se vuelven isotrépicas (se mantiene constantes en las
tres direcciones).

En resumen la turbulencia es generada por un corte en el flujo promedio. Si el corte

es grande en magnitud las fluctuaciones de la velocidad y su distribucion sera grande
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y anisotropica con un alto nivel de fluctuaciones en el flujo promedio, sin embargo
sin un corte la turbulencia decae y se vuelve isotrépica en el proceso, un efecto més
de que la turbulencia es un efecto del flujo mas que del fluido.

Si se considera el volumen de control de la Figura: 2.26 bidimensional con un flujo

cortante paralelo al eje x con un gradiente medio de velocidad en el direccion y.

Fluctuaciones
v'>0 v'<0 de velocidad
debida a los eddies

.‘ 1 . _ turbulentos

Distribucion
y media de velocidad

Figura 2.26: Volumen de control bidimensional con flujo cortante turbulento

Estos movimientos del fluido de recirculacion estan sujetos a la ecuacion de conti-
nuidad, por lo tanto no pueden agregar masa al volumen de control, sin embargo
estos eddies pueden transferir cantidad de movimiento y energia dentro y fuera del
volumen de control. Estos eddies son capaces de transferir cantidad de movimiento,
puesto que tiene gradientes de velocidad en la direccion y, lo que resulta en un trans-
porte de cantidad de movimiento debida al transporte convectivo por los eddies, lo
que causa que las capas de fluido con mayor velocidad se desaceleren y que las capaz
mas lentas se aceleren.

En consecuencia a estos movimientos adicionales las capas de fluido experimentaran
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un esfuerzo cortante turbulento adicional conocido como esfuerzos de Reynolds.

A continuacion se describen las ecuaciones del modelo empleado para la resolucién
de la turbulencia generada por el chorro diesel entrando a una atmésfera estacio-
naria. Las ecuaciones del modelo de turbulencia en este trabajo estan referenciadas
a partir de los andlisis hechos por Nordin et al.[63], Baumgarten et al. [64], George
et al. [65] y Malalsekra et al. [66] en caso de usar otra referencia se especificara en el
texto. La tarea de un modelo de turbulencia es proveer una relacion para un eddy
viscoso turbulento de un campo de flujo a modo de cerrar las ecuaciones promedio
de Navier-Stokes (RANS). En las ecuaciones RANS, todas las inestabilidades del
campo de flujo son promediadas, tratadas como parte de la turbulencia e incluidas
en los esfuerzos turbulentos y flujos.

A continuacién se describen las ecuaciones promedio de Navier-Stokes (RANS) junto
con el modelo de turbulencia empleado para la resolucién de éstas, con esta descrip-
cién se le da cierre a la interpretacion de las ecuaciones de continuidad 2.27, la
ecuacion de conservacion de especies 2.33, la ecuacion de cantidad de movimiento
2.44 y la ecuacién de energia 2.50.

Las ecuaciones de Navier-Stokes pueden ser resueltas de manera directa sin prome-
diar o sin usar modelos de turbulencia, siempre y cuando el espacio de mallado sea
lo suficientemente fino como para resolver pequenos eddies en el campo de flujo. A
este método se le conoce como simulacién numérica directa o DNS por sus siglas en
ingles Direct Numerical Simulation, sin embargo es poco fiable y por lo tanto no es
recomendada para problemas de ingenieria puesto que se emplea para bajos niimeros
de Reynolds y dominios muy pequenos.

Otra estrategia empleada es al simulacion de grandes eddies o LES, por su siglas en
ingles Large FEddy Simulation, la cual distingue entre pequenos y grandes eddies, sin
embargo se le da mayor importancia a los eddies de mayor tamano, puesto que son
los de mayor energia haciendo que este método no se aplique al presente estudio.
El modelo méas comiin en aplicaciones de ingenieria es el conocido como el de las ecua-
ciones promedio de Navier-Stokes o RANS, por sus siglas en ingles Reynolds-averaged

Navier—Stokes combinado con un modelo de turbulencia apropiado. Esté modelo
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emplea los valores instantdneos de las cantidades del flujo turbulento, las cuales las
divide en un componente promedio y uno fluctuante, mejor conocido como descom-

posicién de Reynolds:

w=U+u, p=p+p, Ti=T+T, (2.51)

donde la barra superior denota el promedio del tiempo dado por

1 t+At

u; = A w;(x, t)dt (2.52)

y el superindice (’) denota la fluctuacion superimpuesta como se muestra en la

Figura: 2.27.

1

Figura 2.27: Flujo turbulento inestable
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En la ecuacion 2.52 el intervalo de tiempo At debe de ser muy grande en com-
paracion al periodo de fluctuacion relevante, pero lo suficientemente pequeno como
para trazar la dependencia del tiempo de un flujo inestable.

Empleando la descomposicién de Reynolds 2.51 en las ecuaciones de conservacién
permite que el flujo turbulento sea descrito por las ecuaciones de conservacion en
términos de cantidades de tiempo promedio. El efecto de la turbulencia en las ecua-
ciones de gobierno se muestra en la adicién de términos en las ecuaciones de cantidad
de movimiento y energia mediante los esfuerzos de Reynolds y mediante el flujo de
calor turbulento, los cuales tendran que ser descritos por un modelo de turbulencia
a modo de cerrar el sistema de ecuaciones. La ecuacion 2.53a muestra la ecuacion
de cantidad de movimiento para un flujo laminar mientras que la ecuacion 2.53b
muestra la adicién de los esfuerzos de Reynolds en la cantidad de movimiento para

un flujo turbulento.

Du 0

P i = g (Y )+ S (2.580)
Dﬂ o ap 2 — a ro

Dt = e MY I g ) S (2530)

Sin embargo este andlisis es posible para flujos turbulentos incompresibles en
los cuales las ecuaciones RANS tienen la misma forma que las ecuaciones de con-
servacion, con la adicién de los esfuerzos de Reynolds, por lo tanto para un flujo
turbulento compresible las ecuaciones de conservacion se obtienen mediante el pro-
cedimiento del tiempo promedio de la masa-peso [64].

Se emplea el promedio de Favre el cual da como resultado ecuaciones de conservacion
similares a las originales, las cuales contienen pocos términos adicionales debidos al
efecto de al turbulencia.

El promedio de Favre es usado a menudo en los flujos compresibles y se emplea

cuando se tiene una localizad o que habra alta generacion de calor en flujos com-
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bustibles lo que causa que la densidad varie como una funcion de la posicion en los
flujos reactivos suelen ser quemados par ala produccién de energia, tal es el caso de
un chorro diesel. La presencia de la fluctuacion en la densidad da lugar a términos
adicionales cuando se usa el promedio de Reynolds, por ejemplo empleando la ecua-

cion instantédnea de la continuidad:

dp  9pu;) _
it o =0 (2.54)

Substituyendo u y p por los promedios de Reynolds se tiene:

dp _0(pm) | O(p'uy)

=0 (2.55)

En comparacién con las ecuaciones promedio de Reynolds con densidad para

un flujo constante:

ap 0

helad ;) = 0 2.56

o+ 5 () (2.56)
El término adicional % en la ecuacion 2.55 surge de la correlacion entre

las fluctuaciones de la velocidad y la densidad en un flujo reactivo y tienen que ser

modeladas.
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A modo de reducir el nimero de términos separados requeridos para el modelado de
flujos reactivos con densidad variable, se emplea la estrategia mencionada del pro-
medio de Favre. Esta técnica es empleada principalmente para flujos hipersénicos,
sin embargo el promedio de Favre también puede ser empleado en flujos con una
transferencia de calor significativa o con combustién. Wilcox et al. [67] exponen que
el nivel de p' /p para una capa limite a Mach 5 es comparable al nivel encontrado en
una capa de mezclado a Mach 1. Las fluctuaciones de la densidad no son pequenas
en comparacion con la densidad promedio. Por lo tanto para el modelado de un flujo
con combustién, el promedio de Favre es preferible, puesto que p /p >> 1 clara-
mente para flujos con combustion las fluctuaciones en la densidad no son pequenas
relativamente en comparacion con la densidad promedio del flujo y a las fluctuacio-
nes originadas debido a los efectos combinados y de la expansién térmica, debida a
la liberacion de calor. Por lo tanto, es correcto emplear el promedio peso-masa de
Favre para evitar la ocurrencia de la correlaciéon de la densidad en los términos de
las ecuaciones de gobierno.

Las ecuaciones promedio de Favre se obtiene dividiendo el producto de la densidad

y la velocidad promedio por la densidad promedio:

__pu
p
La velocidad instantdnea u se escribe de la siguiente manera:
u=1d+u = @ +u (2.58)
p

A diferencia de la descomposicion de Reynolds dada por la ecuacion 2.51, don-
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de v’ que representa una fluctuacién de velocidad turbulenta, la cantidad «” también
incluye los efectos de la fluctuacién de la densidad, ademas de contener el valor pro-
medio de las cantidades instantaneas del flujo denotadas por .

El término convectivo en la ecuacién de continuidad requiere el promedio de Favre
del producto de la densidad con la velocidad (pu;). Multiplicando la ecuacién 2.58

por la densidad se obtiene:

pu=pli+u') = pu+ pu’ (2.59)

Y promediando en el tiempo la ecuacion 2.59 queda de la siguiente manera:

U U ou”
R L R (2.60)
p P p p

..Cudl es la ventaja del uso del promedio de Favre en vez del promedio de Rey-
nolds?, por ejemplo en el promedio de Reynolds el término convectivo pu,u; en la

ecuacion de momento con variacion en la densidad da lo siguiente:

puit; = (p+ ') (W@ + ) (@ + u;)
’ T (2.61)

[ —— ! _— ! _— 7 / ! !
= PUU;j + PUU; + Uip Uy + Ujp Uy + P U

Mientras que empleando el promedio de Favre el mismo término queda de la

siguiente manera empleando la ecuacién 2.59:
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(2.62)

El uso del promedio de Favre claramente reduce el nimero de productos de
cantidades fluctuantes. Por lo tanto empleando las siguientes reglas de promediado

es posible derivar expresiones para las ecuaciones de conservacion.

S —= of of
f+g:f+§,p’f=0,a—§=a—£ (2.63)

Por lo tanto empleando el promedio de las cantidades fluctuantes del flujo para
la velocidad u; = u; + u;' a excepcion de la densidad las cuales inicamente estan
promediadas en el tiempo y empleando la ecuacion 2.58 y por definicion W =0la

ecuacion de continuidad queda de la siguiente manera :

op  Olpu) _ 9p _ 9lpla + )

ot 8%2 N ot 8xz
_ @ A(pts) | 9(pw;) (2.64)
_op, i)

La ecuacién 2.64 es la forma original de la ecuacién de continuidad.
Las ecuaciones de Navier-Stokes también son tratadas siguiendo el mismo procedi-

miento. Nuevamente la forma general resultante de las ecuaciones es idéntica a la
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forma general, exceptuando por la adiciéon de los términos de esfuerzos turbulentos

en la ecuacion de movimiento 2.65 y energia 2.66:

o - B J—

G 7)o () = =5+ (7 — ) (2.65)
0 _- o __ - o _ = =
@@h) + _8xj (pu;h) = _(%'j (@ + pujh) + Sh (2.66)

Los componentes el tensor de esfuerzos en la ecuacion 2.65 se obtienen median-
te el uso de la descomposicion promedio de Favre y los términos de la ecuacion 2.36,

sin embargo los términos de las fluctuaciones promedio no desaparecen:

Ou; iy 2 0, ou,  ou, 2 ou,
P Y YOt ¢ — 8.2 d 2.
7ii [M(aQTJ + 8ZE2) wgﬂ(‘?l‘i] * Lu(@l'J + 0@) ”3”6@] ( 67)
Y el flujo de calor en la ecuacion 2.66:
or  oT”
G = —k 2.

Debido a la presencia de los esfuerzos de Reynolds y del flujo de calor turbu-
lento las ecuaciones de conservacién no estan cerradas, puesto que contienen mas
variables que ecuaciones, por lo tanto estas ecuaciones de conservacién deben de ser

cerradas mediante un modelo de turbulencia. El modelo tradicional de turbulencia
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sugiere que el efecto de la turbulencia en la ecuacion de la cantidad de movimiento
puede ser representada como un incremento en la viscosidad, por lo tanto el esfuerzo
de Reynolds puede ser expresado en una analogia al tensor del esfuerzo viscoso 75,

conduciendo al modelo de viscosidad eddy propuesto por Boussinesq en 1877,

. — ou; Ou; 2

donde p; es la viscosidad turbulenta del eddy, la cual es una propiedad del flui-
do sino del flujo, d;; valor de Kronecker, la cual es una funcién variable de multiple
funciones aplicadas a cierto intervalos del dominio de la funcién principal (6;; = 1 si

i=jydi; =0si1)y k esla energia cinética turbulenta la cual esta definida por:

N 1 77 NG NG

Finalmente el flujo de calor turbulento el cual es modelado de la misma manera:

Qit = — Qo — (2.71)

donde a4 = p%t la cual es la difusividad térmica turbulenta y k; esta referido a
p

la conductividad turbulenta de eddy, las cuales al igual que el la ecuacién 2.69 son
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propiedades del flujo no del fluido.

El promedio de Favre conlleva a que las ecuaciones de gobierno tengan la misma
forma que las ecuaciones de turbulencia para flujos con densidad constante.
Finalmente dependiendo de las ecuaciones diferenciales parciales serd necesario la
introducciéon de un modelo de turbulencia clasica en modelo algebraico y modelo de
una y dos ecuaciones, como en este caso en particular se resuelven dos ecuaciones
es necesario incluir un modelo de dos ecuaciones, para esto se empleara el modelo
k — €, el cual es adecuado para zonas confinadas y de escalas de longitud pequenas.
Con la anterior exposicion se describe como el cédigo CFD OpenFOAM trata los
términos difusivos para la ecuacién de cantidad de movimiento y para la energia.

A continuacion se describe el modelo de turbulencia empleado para cerrar los siste-

mas de ecuaciones.

El modelo k£ — ¢
La viscosidad turbulenta tiene las mismas dimensiones que las moléculas, es decir el

producto de una velocidad y una longitud:

e = Cpplll (2.72)

donde C), es una constante del modelo, [ es una longitud caracteristica y II es
una escala de velocidad caracteristica la cual esta definida por la ecuacién 2.70. Sin
embargo la decision para la eleccion de la longitud caracteristica depende del hecho
de que en el flujo donde ocurre la produccién de energia cinética turbulenta. Dicha
longitud es igual a su razon de disipacion e, por lo tanto la escala de longitud [ y la

energia cinética turbulenta pueden ser relacionadas por:
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k,3/2
€r —— (2.73)

En flujos turbulentos, la energia cinética turbulenta unicamente es disipada
por pequenos eddies, mientras que unicamente los eddies mas grandes son capaces
de convertir la energia cinética del flujo principal en producciéon de energia cinética
turbulenta. La energia cinética turbulenta es transferida de eddies de gran escala a
eddies de menor escala, hasta que finalmente es disipada en pequenos eddies, una
caracteristica asociada con la longitud caracteristica [, los cuales perderan su forma
al mezclarse con el ambiente circundante.

La derivacién de las ecuaciones de transporte para le energia cinética turbulenta y
para la disipacion son complicadas y varian dependiendo del caso de estudio. Por lo
tanto, inicamente se expondra la forma candnica de la ecuacion en base a la estruc-

tura de cualquier otra ecuacién de transporte:

Conveccion (k) = Difusion (k) £ Fuente(k) (2.74)

La ecuacién de energia cinetica turbulenta es derivada a partir del trabajo ex-

puesto por Kays et al. [68]:

(2.75)
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donde € es un tensor de segundo orden llamado disipacion turbulenta el cual

esta definido como:

a 7 Ao 7
ou, Ou;

a.’L'j 8x]~

(2.76)

€E=V

En la ecuacién 2.75 los dos primeros términos son en realidad transferencia de
energia representando difusién de k& por la turbulencia misma y por el trabajo rea-
lizado por el flujo turbulento, mientras que el tercer término representa una propia
difusion viscosa de k finalmente los ultimos términos representan una fuente o sumi-
dero de k, este sumidero esta definido por el término pe, término que representa la
disipacion de k, siendo definitivamente positiva pero con signo negativo, mostrando

ser una fuente de energia térmica en el proceso de transferencia de energia.

Finalmente combinando la ecuaciéon 2.75 con la ecuacién de continuidad y reor-

denando se tiene:

ok 0k  Q  u Ok

O pm it O Oh O O
Pot " "0w, ™ 0, Crow, " Mox; 0x; | 0

(2.77)

De la misma manera es posible derivar una relaciéon para la disipaciéon em-
pleando el balance de energia cinética y multiplicando por la razén de disipacion

V@U; /Ox; y promediando en el tiempo, dando como resultado una expresién analoga
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pero siendo ésta la razén de disipacion:

Oe _ Oe 0, Oe e Ou; ou; 0uj €
%y lln L0y o8 pren 2.
ot P ion ™ b Coomy) T Ok, Gy B T PO (2.78)

k

donde Cy, C,, Cy y (5 son constantes del modelo que se especificaran mas
adelante.
A continuaciéon se describen las ecuaciones empleadas por el cédigo CFD Open-

FOAM para la resolucién del modelo de turbulencia k — €.

La ecuacion de la energia cinética turbulenta

A pesar de que existen numerosos métodos de turbulencia disponibles, el modelo
k — € es el mas usado en la literatura y tal vez el mas usado en aplicaciones indus-
triales ademas de tomar en cuenta el flujo promedio y el efecto de la turbulencia en
las propiedades del flujo.

Como se menciona anteriormente la zona alejada del flujo tipo jet no se ve afecta-
da por la turbulencia, sin embargo la modificacién turbulenta debido a un chorro
diesel es un proceso complejo y poco estudiado donde el chorro actiia tinicamente
como fuente de sumidero en la ecuacion de k£ y como reduccién de energia. Es de
suma importancia entender las contribuciones del chorro a la turbulencia, ya que
relativamente pequenas cantidades de particulas dispersas pueden causar un cam-
bio significativo en la estructura de la fase continua. Existen varias razones de este

comportamiento:

= La incapacidad de las particulas para seguir el flujo, debido a la inercia.

= La resistencia de las particulas a la deformacion continua que experimenta el

fluido circundante.
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» La diferencia de la velocidad inicial entre las diferentes fases.

Conforme aumenta la fase dispersa dentro del dominio existe una reduccién en la
turbulencia, esto debido a que la fase dispersa se mueve mucho mas rapido que la
fase continua ademas la razén del tamano de particula en comparaciéon con la longi-
tud turbulenta caracteristica es menor; una explicacién mas detallada es propuesta
por Kralj et al. [69].
El modelo k — € esta basado en el hecho de que en el flujo el producto de la energia
cinética turbulenta (k) es igual a su razén de disipacién (€) y su escala de longi-
tud [ La energia cinética turbulenta puede ser relacionada de la siguiente manera:

~ B

~
Como se menciono anteriormente en flujos turbulentos la energia cinética solo es
disipada en pequenos eddies mientras que tunicamente los eddies mas grandes son
capaces de convertir la energia cinética del flujo principal en produccién de energia
cinética turbulenta la cual es transferida de eddies de mayor magnitud a unos de
menor hasta que finalmente se disipan en pequenos eddies.

Ou;  Ou;  20uy 2

— pluiug) = MT[axj T om §8$k6ij] - g(uiuﬁ (2.79)

La Viscosidad turbulenta propuesta por Boussinesq como su efecto en la ecuacién
de cantidad de movimiento que puede ser representada como un incremento en la
viscosidad [65, 58, 64].

En la Figura: 2.28 se muestra el cédigo empleado por el codigo CFD OpenFOAM
para al resolucién de la energia cinética turbulenta:

Sin embargo para poder comprender esta interpretacion, al igual que la deduccion
de la cantidad de movimiento, se tiene que deducir a partir de la ecuacién clasica

para los esfuerzos de Reynolds dada por la ecuacién: 2.80.

0 0 0 2
7 (wiws) + Ujm—(uiu;)] = =—{==(pus)dij — (¢*u;) + 4v(sijui) }
ot 0z ox; = p
U, o, (2.80)
- Q(Uiu»a—% - 4V<Sija—l,j>
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2

3 volScalarField G(GName(), nut_*2*magSqr(symm(fvc::grad(U_)))):;
4

5 [// Turbulent kinetic energy equation
6 tmp<fvScalarMatrix>= kEgn

7 (

8 fvm::ddt(k_)

9 + fvm::div(phi_, k_)

10 - fvm::laplacian(DkKEFff(), k_)
11 ==

12 G

13 - fvm::Sp(epsilen_jk_, k_)

14 b H

15

16 kEgn().relax();

17 solve(kEgn);

18 bound(k_, kMin_);

19
20
21 // Re-calculate viscosity
22 nut_ = Cmu_*sqr(k_)/epsilon_;
23 nut_.correctBoundaryConditions();
24}

Figura 2.28: Cédigo empleado en la resolucién de ecuacion de la energia cinética

turbulenta

Si se usa la condicién de incompresibilidad Ou;/0x; = 0 para eliminar el término
del tensor de presion, ademas empleando la ecuacion 2.70, siendo que el tensor de
produccién de turbulencia puede ser descompuesto en una parte simétrica, tensor de

esfuerzo, y una anti-simétrica, tensor rotacional se tiene:

+

G:yTaiEj<a£Ifj a&:z)

(2.81)

Dividiendo la ecuacion 2.80 entre 2 e insertando la ecuacion 2.81 y la ecuacion
2.70 se puede reescribir de la siguiente forma con la consideracion de que no hay
fluctuaciones por la presién y no hay fluctuaciones por la turbulencia. Dando como
resultado la interpretacion de la ecuacion de la energia turbulenta en el codigo CFD

de OpenFOAM mostrado en la Figura: 2.28:
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ok ok 0 [1/+V—Tﬁ)]—y Gui(ﬁui auj)_
O 8xj N T@a:j ai[}j 8$Z ¢

ot Yoz, oz,

(2.82)

Donde:

» ddt(k) = Es la razon de cambio de energfa cinética por unidad de masa debida

a la dependencia no estacionaria del promedio del tiempo.

» div(phi, k) = Razén de cambio de energia por unidad de masa debido a la

conveccién por el flujo promedio a través del campo no homogéneo.

» laplacian DKEff(), k = Transporte de energia cinética en un campo no ho-

mogéneo debido a la turbulencia y al esfuerzo viscoso.
» G = Razdn de produccién de energia cinética turbulenta por el flujo promedio.

= Sp epsilon/k k = Razdn de disipacién de energia cinética por unidad de masa

debido al esfuerzo viscoso.

» v ss = viscosidad dependiente del fluido restando la viscosidad turbulenta de-
pendiente del movimiento v, = C’mu%.
La diferencia entre la ecuacion 2.82 y el codigo CFD OpenFOAM mostrado en
la Figura: 2.28, es el término de la v que no esta dividida por el término oy,

ya que éste es igual a la unidad, puesto que las ecuaciones del modelo k — €

son iguales.

La ecuacion de disipacion
La ecuacion de la energia cinética turbulenta arroja un término nuevo, la disipacién

de energia cinética turbulenta por unidad de masa.

ou; Ou; Ou; Ouj
al'j 81‘]) * <(9ZL‘] 8951 >}

€ = 2u(sijsij) = v{( (2.83)
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El termino de disipacion € siempre tendra a ser mayor o igual a cero, puesto que es la
suma del cuadrado de cantidades promediadas, adicionalmente a esto en la ecuacién
2.82 le precede un signo negativo lo que deja claro que solo puede actuar para reducir
la energia cinética del flujo. Por lo tanto solo puede causar un cambio negativo en
la razoén de cambio de energia cinética; he aqui el nombre de disipacion.

De manera fisica, la energia se disipa debido al trabajo hecho por las fluctuaciones
de los esfuerzos viscosos como respuesta a la resistencia que tiene el material fluido
a la deformacion por las fluctuaciones en las velocidades de deformacién.

Se puede escribir de la misma manera que la ecuacion: 2.82 de la energia cinética,
debido a que ambas ecuaciones son las mismas. En la Figura: 2.29 se muestra el

codigo empleado para la resolucion de la ecuacion de disipacion.

243 // Dissipation equation

244 tmp<fvScalarMatrix=> epsEqgn

245 (

246 fvm::ddt(epsilon_)

247 + fvm::div(phi_, epsilon_)

248 - fvm::laplacian(DepsilonEff(), epsilon_)
249 e

250 C1_*G*epsilon_/k_

251 - fvm::Sp(C2_%*epsilon_/k_, epsilon_)

252 ):

253

254 epsEqn().relax();

255

256 epsEqn().boundaryManipulate(epsilon_.boundaryField());
257

258 solve(epsEqgn);

259 bound(epsilon_, epsilonMin_);

260

Figura 2.29: Cédigo empleado en la resolucién de ecuacion de disipacién de energia

cinética turbulenta (e)

Utilizando la misma estructura para la determinacién de la ecuacion 2.82 se tiene:

Oe Oe 0 vp Ok . €  Ou; Ou; Ouy
_)] n CIEVTﬁxj<8xj+axi

—

AT PR e G oy

(2.84)

€

2k
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Siendo este el modelo para el célculo de la disipacién de la energia cinética turbu-
lenta como se muestra en la ecuacién 2.84.

Las constantes usadas por ambos modelos no son universales y tienen que ajustarse
a un problema especifico para lo que se necesario experimentacion del caso en par-

ticular.

Cow = 0.09; 04 = Liop = 1.3;Cy = 1.44; Cy = 1.92 (2.85)

Sin embargo las constantes usadas han sido determinadas para una amplia gama de

experimentos por Jones et al. [70] y referenciadas ampliamente en [71, 72].

Fase Dispersa (Liquida)

La tarea en simular un chorro consiste en determinar para cada gota el tiempo, po-
sicién " = (x,y, z), los valores para el radio r, su velocidad u y su temperatura T'
en un chorro con millones de gotas.

Para esto se define la funcién f(z =, u™,r, T, t)dudrdT la cual representa el nimero
probable de gotas por unidad de volumen al tiempo ¢, en la posicién x~, con ve-
locidades en el rango du alrededor de u, mientras el radio estd en un intervalo dr
alrededor de r y la temperatura en un intervalo d7" alrededor de 7.

La funcién f es una funciéon en un espacio de nueve dimensiones, donde la evolucién
de f con respecto al tiempo puede ser descrita en su forma diferencial por una ecua-

cion de transporte conocida como la ecuacion del chorro:

af o or. d or

E+vx(fu)+Vu(fa)+a_T(fa)+E(f§) :ffuente (286)

donde:

» dr/dt es la razon de cambio en el tamano de la gota debido a la vaporizacién.

» dT'/dt es la razén de cambio en la temperatura de la gota debido al calenta-

miento.
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» a = du/dt la aceleracién de la gota liquida o arrastre de la gota.

Debido a esta cantidad de variables hace que sea extremadamente compleja su reso-
lucién es por esa razén que se tienen que manejar las variables aleatorias (parcelas)
con una distribucién particular de probabilidad en funcién del tiempo. A este méto-
do se le conoce como parcela-estocdstica o por su nombre en ingles méas comun
Stochastic-Parcel.

Un chorro consiste en miles de gotas, donde el comportamiento de todo un conjun-
to o numero discreto de todas estas gotas es calculado en detalle y se asume que
el comportamiento y propiedades del resto de las gotas puede ser aproximado por
estas gotas discretas. Es por esto que cada gota representativa obtiene un nimero
de futuras gotas con caracteristicas idénticas, las cuales a su vez se comportan igual
que la gota representativa.

La cantidad de parceles es un valor que puede ser modificado en el codigo CFD
OpenFOAM, que entre mas se tengan mejor la aproximacion.

Las ecuaciones del chorro son usadas para obtener los términos fuente de interaccién
en las ecuaciones de la fase continua gaseosa las cuales son representadas con los
términos Sgon, Smom ¥ She €n las ecuaciones 2.27, 2.44 y 2.50.

Estos términos de contribucién debido al chorro se obtienen mediante la suma de
razones de cambio de masa, cantidad de movimiento y energia de todas las gotas en

cada posicion x a cada tiempo t.

Scon:/fp47rr2%dudrdey (2.87)
4 5 0u ,0r
= - ST (5 — 4y — T 2.
Smom /fp[37r (at )"— wr atU]dUdT’d dy ( 88)

She = — /fﬂ{47”"2[]1%(u —v)?]

4 3 3T 811, ’
+g7 [OIE + (E —g9)(u—v—v)|}dudrdTdy

(2.89)
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donde g es la gravedad, v es la velocidad de la gase gaseosa, I; representa la energia
interna, C; es el calor especifico y v es la velocidad del gas debida a la fluctuacion
turbulenta la cual es asumida que sigue una distribucion con la varianza de %k’" di-
cho valor es usado en la aproximacién de Monte Carlo para la dispersion de la gota
debida a la turbulencia, método que se basa en la aproximacion de una solucién sin
conocer las posibles soluciones mediante el uso de un ntmero discreto de puntos,
cuyas posiciones se encuentran dentro de un area conocida. El comportamiento de
estos puntos discretos es usado para estimar el comportamiento de todos los puntos.
La Figura: 2.30 muestra una funcién F'(z), que sus valores en y para cada posicién

en x son conocidos y se requiere determinar el area bajo la curva.

y
A A=H.L (Area conocida)

F(x)

. |~ Area desconocida

Particula discreta
pertencciente a la muestra

Figura 2.30: Idea basica del método de Monte Carlo

Las ecuaciones de movimiento de la gota son integradas dentro de un campo
de velocidad v 4+ " hasta que la gota entra a un nuevo eddy viscoso. El tiempo
de interaccién gota-eddy esta determinado por el tiempo de vida del eddy o por el

tiempo que le toma a la gota pasar a través del eddy [73].
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La ecuacion de movimiento de particula
Una particula P es definida por su posicién desde su centro x,, su didmetro Dp, su
velocidad Up y su densidad pp. Donde su masa esta definida por m,, = % ppﬂDi. En

el marco Lagrangiano el vector de posicion de cada particula es calculado mediante:

dzp _

7 = Up esta relacion simple junto con la segunda ley de Newton para una particula

discreta gobiernan el movimiento de las gotas.
La deduccion de las ecuaciones de particula puede ser corroborada segun el trabajo
de Nordin et al. [63] y Vallier et al. [74] cualquier otra referencia sera especificada

en el texto.

dUp

m,—— = %F 2.90
En un flujo diluido, la fuerza dominante que actiia sobre la particula es la fuerza
de arrastre Fp de la fase gaseosa y las fuerzas gravitacionales. Las fuerzas debido a

la rotacion de la gota, masa anadida, entre otras son despreciadas puesto que para

sistemas donde la razén de la densidad de la fase dispersa y continua es del orden 102.

YF =Fp+myg (2.91)

Esta fuerza de arrastre puede ser expresada como:

Fp—m, 2= U (2.92)

Tp

donde Tyes el tiempo de relajacion de la particula el cual define el tiempo que le
toma a la particula responder a los cambios en la velocidad del fluido local dado por

la siguiente ecuacion:
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4 PpDp
" 3psCplU — Up| (2:93)

Si se substituyen la relacién para la masa de la particula, la ecuacion 2.93 en
la ecuacion 2.92 y despreciando la fuerza gravitacional se tiene que para un chorro

diesel la fuerza de arrastre esta definida por:
1
Fp= —gwmpr,pf(Jpr —U|(Up—-10) (2.94)

donde C'p es el coeficiente de arrastre para una esfera a diversos nimeros de Rey-
nolds, py es la densidad del fluido, D, es el didmetro de la particula y la diferencia
Up — U representa la variacion entre las velocidades relativas de la particula y el gas

ambiental.

» Régimen de Stokes Re, < 0.1
Cp= &
» Régimen transitorio Re,0.1 < Re, > 1000

1

Be’)

OD:}%—jzp(lJr

» Régimen Newtoniano Re, > 1000

Cp = 0.44

= Reynolds

Re — P1PplU-Up|
Hf
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Estas expresiones del coeficiente de arrastre son usadas con la suposicion de que
los efectos de la razon de vaporizacion, deformacién y una alta fraccion liquida son
despreciables o tienen minimo impacto [63].

Puesto que la velocidad del fluido U, es calculada en el marco Euleriano, es necesario
para el calculo de la fuerza de arrastre en el marco Lagrangiano, ésta tiene que ser
interpolada desde la posicion de la particula hasta los puntos vecinos en la malla
U,p. Finalmente la velocidad de la particula es calculada usando las ecuaciones 2.90,
2.91 y 2.92. En la Figura: 2.31 se muestra el codigo empleado para la resolucién de

la velocidad de particula.

89 scalar Dc = (24.0*nuc/d_)*ReFunc*(3.0/4.0)*(rhoc/(d_*rhop));
20
91 U_ = (U_ + dt*(Dc*Uc + (1.0 - rhoc/rhop)*td.g()))/(1.0 + dt*Dc);

Figura 2.31: Cédigo empleado en la resolucién de la velocidad de la particula

El c6digo de CFD OpenFOAM presentado en la Figura: 2.31 representa la siguiente
ecuacion para el calculo de la velocidad actualizada para el primer paso de tiempo

Lagrangiano At:

Up' + Uapf—pt + gAt
1+ &t
El c6digo de CFD OpenFOAM de la Figura: 2.31 introduce un factor escalar que no

Upt-i-At —

(2.95)

se define con anterioridad, pero en realidad este factor no es mas que el inverso del
tiempo de relajacién con la substitucién del coeficiente de arrastre mostrado en la
ecuacion 2.93:

I 243 py

Dec=— = —
‘ Tp d 4 Dpp,

(2.96)

Ya con esta velocidad se puede determinar la posicion de la particula y posterior la

penetraciéon de la misma, como se muestra en la Figura: 2.32.
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68 dt *= trackToFace(position() + dt*u_, td);
69
70 tEnd -= dt;

Figura 2.32: Cédigo empleado en la resolucién de la posicion de la particula

El c6digo mostrado en la Figura: 2.32 ser interpretada en su forma algebraica de la

siguiente manera:

a:ffm = xp, + Up'At (2.97)

Estas son las relaciones usadas para determinar la penetracion del chorro en el do-

minio.

2.5.3 MODELADO DEL CHORRO Y LA FORMACION DE LA

MEZCLA.

Se necesita resumir la subseccién anterior para comprender la importancia del
modelado del chorro de modo que se sepa como se calcula la penetracion.
Como se menciono se tienen que considerar dos fases, la continua (gaseosa) y la
dispersa (liquida) si se quiere calcular la penetracién de un chorro que entra en una
atmosfera gaseosa de una camara de combustiéon de un motor.
La fase gaseosa es descrita con las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas en con-
junto con el modelo de turbulencia k — €, esta fase gaseosa se encuentra en el marco
Euleriano para el cual a cada tiempo ¢ se describe el comportamiento de los parame-
tros mas relevantes del flujo como los componentes de velocidad, presion, densidad,
temperatura en funcién de la posicién (x, y, z) para todo el campo tridimensional
del flujo, la formulacién Euleriana es para la fase continua (fase que puede tomar

cualquier valor de un rango), en esta fase se emplea un volumen de control fijo, y
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los cambios en el fluido son almacenados conforme pasan a través del volumen de
control y la fase dispersa (fase que solo puede tomar valores particulares y no valores
entre ellos) es calculada usando la descripcién Lagrangiana, dicha descripcién toma
en consideracion los cambios en las propiedades de un elemento fluido son almace-
nados y observados moviéndose con el elemento fluido.

Las gotas son tratadas como puntos maésicos individuales, cuya velocidad es reducida
por las fuerzas de arrastre debidas a la velocidad relativa entre el gas y la gota con
una masa decreciente debido a la evaporacion.

El comportamiento de ambas fases se acopla debido a que la cantidad de
movimiento de la gota se reduce mientras que la velocidad del gas incre-
menta, hay un intercambio de energia y masa, ya que la masa evaporada
de la gota pasa a la fase gaseosa.

El método de calculo toma los efectos de la fase gaseosa en el liquido disperso usando
la informacién actual, como la temperatura y la velocidad del gas de cada celda en
la malla de una gota cruzando al tiempo ¢ como una condicién de frontera.

Aqui se encuentra la necesidad de submodelos de ruptura del chorro que describan
el intercambio de cantidad de movimiento, energia y masa de todas las gotas dentro

de una celda al tiempo t.

Proceso de ruptura del chorro (Break-up process)

Existen dos mecanismos principales para simular la ruptura del chorro:

» Ruptura primaria (Primary Break-up)
La ruptura primaria provee de las condiciones iniciales para el calculo de la
subsecuente formacién de la mezcla en el cilindro puesto que la descripcion
Lagrangiana requiere la existencia de gotas, las cuales comienzan a penetrar
en la cdmara de combustiéon. Este modelo determina las condiciones de inicio

de las gotas como el radio, velocidad y angulo.



CAPITULO 2. EL BIODIESEL Y EL PROCESO DE INYECCION 85

» Ruptura secundaria (Secondary Break-up)
La ruptura secundaria es la desintegracion de las gotas existentes en gotas
de menor tamano debido a las fuerza aerodinamicas que son inducidas por al
velocidad relativa entre la gota y el gas circundante. Estas fuerzas resultan en
un crecimiento inestable de ondas en la superficie de la gota o en la gota misma

que finalmente lleva a su desintegracion.

Break-up primario

A partir de este seccion se le nombrara al proceso de ruptura como Break-up nombre
mas comunmente empleado usado en la literatura.

Uno de los métodos mas sencillos, por lo tanto mas usado para la simulacion del
Break-up primario es, el método de gotas o blobs usado para definir las condiciones
iniciales de las primeras gotas a la salida del orificio de la tobera. Esto método esta
basado en la suposicion de que la atomizacién y el break-up en la zona méas densa
del chorro a la salida de la tobera son procesos indistinguibles, esto es de suma ven-
taja puesto que una simulacion detallada puede ser reemplazada por la inyeccién de
grandes gotas esféricas con tamanos uniformes que posteriormente son sometidas a
un break-up secundario ocasionado por las fuerza aerodindmicas.

En la Figura: 2.33 se muestran los didmetros de estos blobs, los cuales son iguales
al orificio de la tobera. Dicho niimero de blobs inyectados esta determinado por el

flujo masico.

Este método exige que se alimente un flujo masico el cual normalmente es desconoci-
do o se requiere experimentacion, debido a esto el codigo CFD OpenFOAM permite
alimentar una masa por inyeccién y no un flujo masico como tal, debido a esto la
ecuacion de Bernoulli para un flujo sin friccion puede ser empleada para determinar
la velocidad de inyeccién superior. En la Figura: 2.34 se muestra el cédigo empleado

para la determinaciéon de la velocidad de inyeccion.

El cédigo determina la velocidad de tres maneras diferentes en el presente caso se
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Figura 2.33: Método de blob para break-up primario

Orificio
de la tobera

Break-up secundario

‘V

2 vold Foam::ConeNozzleInjection<CloudTypes>::setFlowType()

word flowType = this->coeffDict().lookup("flowType");

if (flowType == "constantVelocity")

this->coeffDict().lookup("UMag") >> UMag_;
flowType_ = ftConstantVelocity;

else if (flowType == "pressureDrivenvelocity")

{
Pinj_.reset(this->coeffDict());
flowType_ = ftPressureDrivenVelocity;

1
else if (flowType == "flowRateAndDischarge")

{
cd_.reset(this->coeffDict());
flowType_ = ftFlowRateAndDischarge;

}

UMag_(0.0),
cd_(owner.db().time(), "cd"),
Pinj_(owner.db().time(), "Pinj")

scalar pAmbient = this->owner().pAmbient();
scalar rho = parcel.rho();

scalar UMag = ::sqrt(2.0*(Pinj_.value(t) - pAmbient)/rho);

parcel.U() = UMag*dirVec;

Figura 2.34: Cédigo empleado para la determinacion de la velocidad de inyeccion
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usara el método pressureDrivenVelocity con el fin de poder suministrar la presién de
inyeccién Pinj(owner.db().time()), "Pinj” la cual tiene que ser incrementada al mo-
mento de trabajar con biodiesel [4, 5, 6, 7].

La determinacion de la velocidad de inyeccién se realiza mediante la siguiente ecua-

cién:

QA-Pznj

U’in i =
’ Pl

(2.98)

donde AP;,; es la diferencia entre la presion de inyeccién y la presién de la
camara de combustién y p; la densidad del combustible; todo esto para el caso par-

ticular de una tobera mono-orificio.

Break-up secundario

Una vez que las parcelas liquidas son inyectadas estan empiezan a deformarse y rom-
perse, este comportamiento esta expresado por el nimero adimensional Weber de la
fase gaseosa We, = pgugﬁ el cual representa la razon de las fuerzas aerodinamicas y
la tension superficial de la gota. Entre mas pequeno es el diametro de la gota, mas
grande serd la fuerza de la tensién superficial, por lo tanto mayor debera de ser su
velocidad critica relativa necesaria para generar la ruptura.

Existen una amplia variedad de modelos para simular la ruptura del chorro de los

cuales se seleccionan dependiendo del niimero de Weber de la fase gaseosa, estos

modelos también pueden ser encontrados en la libreria del cédigo CFD OpenFOAM:

» TAB Taylor Analogy Brak-up
Método basado en la analogia entre las fuerzas oscilantes de un sistema tipo
masa-resorte-amortiguador con una gota que penetra dentro de una atmosfera

gaseosa con una velocidad relativa u, el cual se muestra en la Figura: 2.35.
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\

4
Tensién \
superficial

Figura 2.35: Modelo de la analogia de Taylor para el Brek-up (TAB)

La fuerza F inicia la oscilacién de la masa que corresponde a las fuerza ae-
rodinamicas que deforman la gota. La fuerza Fi.s e = k- x es andloga a la
tension superficial, la fuerza encargada de mantener la gota esférica y restaurar
la fuerza inicial. La fuerza de amortiguacion F ., —4. corresponde a las fuerza
de friccion dentro de la gota representadas por la viscosidad del liquido. En
este modelo es necesaria la condicion de break-up vibracional esta condicion

ocurre cuando el 12 < We, < 16.

» ETAB Enhanced Taylor Analogy Break-up.
Este modelo usa la deformacion de gotas empleadas por el modelo TAB, en es-
te modelo la desintegracion del liquido es simulada como una cascada de gotas
en desintegracién, ademas con la consideracion de que la produccién de gotas
empieza con una serie de desintegraciones hasta que se alcance una condicion
estable en la produccién de gotas. En este modelo es necesaria la condicién de

break-up cadtico la cual ocurre cuando el 45 < We, < 100 [75].

» KH Kelvin-Helmholtz Break-up.

Modelo basado en el andlisis de primer orden de las inestabilidades de Kelvin-



CAPITULO 2. EL BIODIESEL Y EL PROCESO DE INYECCION 89

Helmholtz (transicién hacia un flujo turbulento en fluidos de diferentes densi-
dades moviéndose a varias velocidades) aumentando en la superficie del liquido
con un didmetro o que se adentra en gas incompresible estacionario. El resulta-
do es una ecuacion de dispersion general que relaciona la razén de crecimiento
de estas perturbaciones en la superficie con la amplitud de onda.

Este modelo predice una distribucion de tamano de particula que consiste en
un numero pequeno de grandes gotas mayor tamano que se desintegran en go-
tas de menor tamano, cuyos radios disminuyen mediante aumenta el nimero de
gotas de menor diametro. En este modelo es necesaria la condicién de break-up
de descubrimiento (stripping) la cual ocurre cuando el 100 < We, < 1000 uno

de los mecanismos mas comunes en inyeccién a altas presiones.

= RT Rayleigh-Taylor Break-up.
Basado en la inestabilidad de la interfaz entre dos fluidos de diferentes densidad
en el caso de una aceleracién o desaceleracién normal a la interfaz, como es
el caso de un liquido viajando directamente en un gas. En este caso la gota
se desacelera debido a las fuerzas de arrastre generando ondas inestables que

aumentan.

Estos modelos han sido empleados y validados en varios codigos tales como KIVA
(cédigo basado en Fortan para la simulacién CFD) y OpenFOAM. Sin embargo a
pesar de lo preciso de estos modelos usualmente no describen todos lo regimenes de
break-up, puesto que aplican para un régimen en particular, es por esta razon el
uso de modelos combinados, los cuales consisten en al menos dos modelos diferentes
de break-up lo cual garantiza una mejor precision de resultados. Uno de los mode-
los mas comunes es el Kelvin-Helmholtz (KH) el cual se usa para inyeccién a alta
presion, sin embargo una de sus desventajas es mostrar tamanos de particula poco
realistas.

Debido a esta debilidad del modelo es necesario combinarlo con otro que permita

simular la desintegracién de las gotas en gotas de mayor diametro que las predichas
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por el modelo Kelvin-Helmholtz (KH), por esta razén usualmente se combina con el

modelo Rayleigh-Taylor (RT) [76, 77, 63, 64].

Modelos hibridos
Estos dos modelos usualmente estan combinados con el objetivo de aumentar la pre-
cision en las prediccién, ya que en un motor ocurren todos los regimenes de break-up
que existen, por lo tanto es comin agregar un método para el calculo del break-up
primario el cual complementa el método KH-RT para el break-up secundario. Es
método es uno de los mas comunes para el calculo de la penetracion.
A continuacion se presentara un andlisis del cédigo empleado para el calculo con una

descripcion detallada de las ecuaciones usadas.

1. OpenFOAM Kelvin-Helmhotz.

En este método se asume que ambas fases son incompresibles ademas que debi-

do a la turbulencia generada dentro de la tobera crea en la superficie del chorro

un espectro sinusoidal de ondas superficiales con un desplazamiento n = 17,- e
causando fluctuaciones en el liquido y el gas. Estas ondas crecen debido por las
fuerza aerodinamicas, debidas a la velocidad relativa entre el gas y el liquido.
La ecuacion de dispersion relaciona la razén de crecimiento de amplitud por
unidad de tiempo de una perturbacién con su longitud de onda [64]. La solu-
cion de esta ecuacion asume que la onda con una razon de crecimiento mayor

serd desprendida del chorro para formar nuevas gotas. En la Figura: 2.36 se

muestra el esquema de formacion de inestabilidad para el esquema KH.

Esta teoria se aplica al modelado del break-up de las gotas liquidas con un
radio r en el que el crecimiento de ondas en la superficie con una razén de
aumento €2 y una longitud de onda A.

La razon de cambio del radio de la gota, r4, se asume que decrece en tamano

durante el proceso de break-up y puede ser descrito por:
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n=nee™ 2BoA
|A| QI
J

Figura 2.36: Figura esquematica de la formacién de gotas por el proceso de inesta-

bilidad KH

dr Td — Tnew
dt TKH (2.99)

Esto resulta en un encogimiento de radios donde la razon de reduccion a
un cierto tiempo ¢ depende de la diferencia entre el valor actual del radio de
la gota r4 y al tamano de las nuevas gotas, r,., de acuerdo con la ecuacion
2.100, la cual es proporcional a la longitud de onda A y asi como a el tiempo

caracteristico de break-up 7x g el cual se muestra en la ecuacion 2.101.

Toew = BoA (2.100)

donde By es una constante de valor fijo igual a 0.61 [78].

T = 3.726 - BlA% (2.101)

donde B; es una constante del modelo que se puede ajustar a valores de
By =173y B; =40 [79]. Un valor elevado de B lleva a una reduccién
del break-up y a un incremento en la penetracion, mientras que con

un valor menor resulta en un incremento en la desintegraciéon del
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chorro, un mejor proceso de mezcla y una reduccién de penetraciéon
[64]. En la Figura: 2.37 se muestra el cédigo empleado para la resolucién del

didmetro de la gota.

1

2 if (weGas > weberLimit_)

3

4 scalar fraction = dt/tauKkH;

5

6 /| reduce the diameter according to the rate-equation
7 d = (fraction*dc + d)/(1.8@ + fraction);

B8

9 /] stable KH diameter

10 scalar dc = 2.0*b8_*1lambdakH;

11

12 // characteristic Kelvin-Helmholtz breakup time

13 scalar taukH = 3.726*b1_#*r/(omegakH*lambdaKH);
14

Figura 2.37: Cédigo empleado para la resolucién del diametro y el tiempo de break-

up KH

Estas relaciones introducen los términos de crecimiento de onda en la super-
ficie 2 y longitud de onda A. Ambos parametros son calculados por el cédigo

expuesto en la Figura: 2.38.

2 [/ Note: Reitz is using radius instead of diameter for Re-number
3 scalar reLiquid = rho*Urmag*r/mu;

4 scalar ohnesorge = sqrt(welLiquid)/(reLiquid + VSMALL);

5 scalar taylor = ohnesorge*sqrt(weGas);

6 scalar weGas = 0.5*rhoc*sqr(Urmag)*d/sigma;

7 scalar weLiquid = 0.5*rho*sqr(Urmag)*d/sigma;

8

9 // frequency of the fastest growing KH-wave
10 scalar omegakH =

11 (0.34 + 0.38*pow(weGas, 1.5))

12 J((1.0 + chnesorge)*(1.8 + 1.4*pow(taylor, 8.6)))
13 *sqrt(sigma/(rho*pow3(r)));

14

15 // corresponding KH wave-length.

16 scalar lambdakH =

17 9.02

18 o

19 *(1.0 + 0.45*sqrt(ohnesorge))

20 *(1.0 + 0.4*pow(taylor, 0.7))

21 /pow(1.0 + ©.865*pow(weGas, 1.67), 0.6);
22

Figura 2.38: Codigo empleado para la resoluciéon del crecimiento de onda en la su-

perficie €2 y longitud de onda A para las inestabilidades KH

El codigo puede ser interpretado para crecimiento de onda en la superficie €2

como se muestra en la ecuacion 2.102.
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034+ 0‘38We$1]'5 o (2.102)
K= 1+ 2)(1+1.4706) \ pir3 ‘
Y para su correspondiente longitud de onda A de la ecuacién 2.103.
1+0.45VZ)(1 +1.47°7

(1+ 0.8651W ¢L67)0

Con sus respectivos numeros adimencionales, que se definen de la siguiente

manera:

» Ohnesorge. Numero adimensional que relaciona las fuerza viscosas con la
fuerza inercial y las fuerzas de tension.

z_YWea (2.104)

Rey VoD

= Taylor. Nimero adimensional que relaciona las fuerza centrifugas con las

viscosas.

T = 2/We, = "~ ity (2.105)

/)z

= Weber fase liquida y gaseosa. Niimero que relaciona el proceso de desin-

tegracion mediante las fuerzas aerodinamicas contra la tension superficial.

2
We = LotT0%el (2.106)

o
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= Reynolds. Las fuerza inerciales a las fuerzas viscosas.

Re = P04rd (2.107)

2

donde 7y es el radio de la gota antes del break-up, wu,. la velocidad relativa

entre la gota y el gas circundante.

2. OpenFOAM Rayleigh-Taylor.
Este método trata la inestabilidad de la interfaz entre dos fluidos de diferen-
tes densidades para el caso de una aceleracion o desaceleracion normal a la
interfaz. La desaceleracion de la gota debido a las fuerzas de arrastre también
puede ser tratada como una aceleracion en direccién al flujo de aire (direccién
hacia atrds). Estas ondas inestables pueden crecer en la parte trasera de la
gota haciendo que ésta se desintegre por la inercia de las gotas liquidas y los

ligamentos que dejan la tobera con una alta velocidad como se muestra en la

Figura: 2.39.

Figura 2.39: Figura esquematica de la formacién de gotas por el proceso de inesta-

bilidad RT
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donde a representa la aceleracion de la interfaz relacionada con la velocidad
relativa. Al igual que el modelo KH se introducen los términos de crecimiento
de onda en la superficie 2 y longitud de onda A. Ambos parametros son cal-

culados en el codigo que se muestra en la Figura: 2.40.

vector acceleration = Urel/tMom;
vector trajectory = Ufmag(U);
scalar gt = (g + acceleration) & trajectory;

L= B I RV

7 // the frequency of the fastest growing RT wavelength.
8 scalar helpVariable = mag(gt*(rho - rhoc));

9 scalar omegaRT = sqrt

10 {

11 2.0*pow(helpVariable, 1.5)

12 /(3.0*sgrt(3.0*sigma)*(rhoc + rho))

13 )

14

15 // RT wave number

16 scalar KRT = sqrt(helpvVariable/(3.0*sigma + VSMALL));
1T

18 // wavelength of the fastest growing RT frequency

19 scalar lambdaRT = constant::mathematical::twoPi*cRT_/(KRT + VSMALL);
20

Figura 2.40: Cédigo empleado para la resolucion crecimiento de onda en la superficie

Q) y longitud de onda A para las inestabilidades RT

El cédigo puede ser interpretado para crecimiento de onda en la superficie (2

mediante la ecuacién 2.108.

2[a(p — pg)]™®
Qpr NI (2.108)

donde a en el codigo esta interpretado como gt, una relacion de la gravedad
mas la aceleracion de la velocidad relativa entre el tiempo de la cantidad de
movimiento.

Y para su correspondiente longitud de onda A se presenta la ecuacién 2.109.

21C
Apr = BT (2.109)

a(pi—pg)
30
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donde Crr es la constante ajustable del modelo similar a B; en el modelo KH.
Mediante el incremento de este valor el break-up se reduce, siempre y cuando
la longitud de onda sea mayor al didametro de la gota, y el tamano de las nuevas

gotas se incrementan.

En la Figura: 2.41 se muestra la combinacion del método hibrido KH-RT donde las
fuerza aerodindmicas desestabilizan a las gotas para dar la forma de ligamentos, es-
tos ligamentos se desaceleran para romperse en largos fragmentos bien representados
por la inestabilidad RT, mientras que la inestabilidad KH con longitud de ondas més
cortas se originan en las orillas de estos ligamentos creando ondas que se rompen en

gotas de micras de diametro.

Flujo de alta velocidad tipo Jet

Figura 2.41: Diagrama esquematico de un mecanismo de break-up en régimen ca-

tastrofico

Si ademas de este método se utiliza el método blob para la prediccion de las gotas
iniciales estos dos modelos pueden describir muy bien el comportamiento ya que el

primer método puede describir el comportamiento a la salida de la tobera mientras
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que el segundo se encarga del resto de la zona del chorro, sin embargo la reduccién
del tamano de las gotas predichas por el modelo RT es muy rapida si se aplica a las
gotas que esta dejando apenas la tobera, ya que este modelo aplica a cierta distancia
de la tobera, inicamente el modelo KH aplica en un régimen de descubrimiento que
ocurre cerca de la tobera. por lo tanto el calculo debe ser invertido como se muestra

en la Figura: 2.42.

Orificio
de la tobera

KH break-up

RT break-up

>

Figura 2.42: Método combinado Blob-KHRT

El modelo KH-RT es uno de los mas populares y mas usados, ya que genera muy

buenos resultados en comparacién de datos experimentales [78, 63, 59, 64].

Colisién y coalescencia
La colisién de gotas es un efecto muy importante en la region donde hay un chorro
muy denso cerca de la tobera de inyeccion, donde el ntimero de gotas por volumen

es grande y la probabilidad de colision es alta. Esta colisién es ocasionada por dife-
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rencias entre las velocidades de inyeccion, diferencias entre las desaceleraciones y la
velocidad en la trayectoria de las gotas debido a las fuerzas de arrastre, por el break-
up, turbulencia, entre otros. El resultado de la colisién dependerd en la energia de
impacto y de la razén de los didmetros de las gotas y a las condiciones ambientales
tales como la viscosidad del gas o la razon de densidades entre el gas y el combus-
tible. Esta colisiéon puede resultar en una combinacion de las masas mejor conocida
como coalescencia, haciendo que la velocidad en la trayectoria de las gotas cambie
al igual que el tamano y el nimero de gotas. Nuevamente el proceso de transferencia
de masa, cantidad de movimiento y energia cambiaran durante la formacién de la
mezcla.

La colisién se puede dividir en cinco regimenes diferentes que se relacionan con el
nimero de Weber y un pardmetro de impacto [80, 64].

En este caso en particular se usara el régimen de coalescencia, el cual se refiere a la
colision de dos gotas que se combinan y forman una sola gota como se muestra en
la Figura: 2.43. Por un lado, esto puede ocurrir a bajos nimeros de Weber donde la
energia de impacto es pequena y hay suficiente tiempo para desplazar la capa de gas
que se encuentra entre ambas gotas. Por el otro lado, la coalescencia también puede
ocurrir a altos nimeros de Weber, donde la velocidad normal es muy elevada que
elimina esta capa de aire. La colision depende de la competicion entre la energia de
la superficie que intenta mantener la gota junta, y la energia cinética, que se esfuerza

en separar las gotas nuevamente.

El c6digo OpenFOAM implementa el modelo de colisién por trayectoria basado en
el anélisis propuesto por Nordin et al. [63, 81] el cual comenta que la colisién entre
dos parcelas puede ocurrir si sus trayectorias logran interceptarse y si el punto de
interseccién es alcanzado al mismo tiempo que el paso de integracion.

En la Figura: 2.44 se muestra el modelo de colision implementado en el codigo CFD
OpenFOAM el cual toma en cuenta la direccion, asi como comprueba si puede ocu-

rrir colision en el paso de tiempo actual.
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=480

Figura 2.43: Mecanismo de colisién con coalescencia

4 const vector& posl = pl.position();

5 const vector& pos2 = p2.position();

6

7 const vector& Ul = p1.U();

8 const vector& U2 = p2.U();

9

10 vector URel = U1l - U2;

11

12 vector d = pos2 - posi;

13 scalar magd = mag(d);

14

15 scalar vAlign = URel & (d/(magd + ROOTVSMALL));

16

17 if (vAlign > 0)
(a) Posicién y trayectoria de las (b) Calculo para la determinacién de la posicién y la
parcelas trayectoria

Figura 2.44: Calculo para el modelo de colisién de trayectoria

donde d = pos2 — pos1 es el vector de distancia entre las parcelas, magd =
mag(d) la distancia entre las parcelas, scalarvAlign = U Rel&(d/(magd+ROOTV SM ALL));
el producto punto de la velocidad relativa y la normal y if (vAlign > 0) la colisién
unicamente si las parcelas viajan una hacia a la otra. Ademads de tomar en cuenta la
posicion y la direccion de las parcelas el modelo permite calcular la colision a menos
que la distancia entre las parcelas sea menor que la distancia maxima definida por

la velocidad relativa entre las parcelas por el paso del tiempo.
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l)nwax + l)7nin

l]l_QZSt > Lﬂg — I1’ — 5

(2.110)

donde U1_2 = (Ul — UQ)%

Si se cumplen estos dos requisitos las parcelas tiene oportunidad de una colisién. La
desigualdad en la ecuacion 2.110 puede ser expresada en términos matematicos de la
siguiente manera: si a € [0, At] y 8 € [0, At]. En términos de cédigo es interpretado

como se muestra en la Figura: 2.45:

2| scalar magUl = mag(U1l) + ROOTVSMALL;
3 scalar magU2 = mag(U2) + ROOTVSMALL;
- vector n1 = Ul/magUi;

5 vector n2 = U2/magu2;

6

7 scalar nin2z = nl1 & n2;

8 scalar nid = nl1 & d;

9 scalar n2d = n2 & d;

10

11 scalar det = 1.8 - sgqr(nin2);

12

13 scalar alpha = GREAT;

14 scalar beta = GREAT;

15

16 if (mag(det) > 1.0e-4)

17

18 beta = -(n2d - nin2#*nid)/det;
19 alpha = nid + nin2*beta;
20 }
21
22 alpha /= maguil*dt;
23 beta f= magU2*dt;
24

Figura 2.45: Variables para dar de alta a y 3

donde scalarmagU1l = mag(U1) la magnitud de velocidad de la parcela uno y
dos, vectornl = Ul/magU1 la velocidad normalizada de la parcela uno y dos,
scalarnln2 = nl&n?2 el producto punto de las velocidades normalizadas, scalarnld =
nlé&d el producto punto de la velocidad normaliza y el vector de distancia con estas
condiciones se generan « y [ como constantes con magnitud para poder ser usadas

en un sistema de ecuaciones.
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Pic = POSq -+ OéUldt ,
Pac = posy + BUsdt (2.111)

En la Figura: 2.46 se muestra el sistema que calcula la posible colision en un paso

de tiempo.

if ((alpha > ©) && (alpha < 1.0) && (beta > ©) && (beta < 1.0))
{

vector plc
vector p2c

posl + alpha*uUl*dt;
pos2 + beta*U2+*dt;

~N o b WM

Figura 2.46: Posible colisién para un paso de tiempo

Finalmente el cédigo calcula la probabilidad de colision mediante el siguiente cédigo

que se muestra en la Figura: 2.47.

lscalar closestDist = mag(plc - p2c);

scalar collProb =
pow(®.5*sumD/max(0.5*sumD, closestDist), cSpace_)
*exp(-cTime_*mag(alpha - beta));

scalar xx = this->owner().rndGen().template sampledi<scalar>();

// collision occurs
if (xx > collProb)

if (d1 > d2)
{

coalescence = this->collideSorted(dt, p1, p2, mi, m2);
else

{

coalescence = this->collideSorted(dt, p2, pl, m2, ml);

Figura 2.47: Célculo de la probabilidad de colisién

La Figura: 2.47 puede ser interpretada mediante la siguiente ecuacién 2.112:

P= ( %<SumD) cspace 6—ctime|o¢—ﬁ\ (2 112)
1 . .
max(5(sumD), closest Dist)
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donde sumD corresponde a la suma de los didmetro de la gota uno y dos, closest Dist;_o =
|p2c(5) — p1e(@) la minima distancia entre las dos trayectorias, cspace el decaimiento

de probabilidad espacial en las afueras del cilindro mediante un barrido hecho por

las gotas y ctime el decaimiento de probabilidad temporal.

cspace permite trayectorias cercanas o con una oportunidad de colisién. Tanto «

y [ contienen informacién de cuando ocurre la colisiéon por lo tanto, el término
e~ctmele=hl toma en consideracién que las parcelas deban de estar en el mismo lugar

al mismo tiempo.

Todos estos modelos estas implementados en el codigo CFD OpenFOAM y en una
amplia variedad de cédigos. Con este tultimo modelo se termina la interpretacién de

las ecuaciones de gobierno del fenémeno.
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3.1 INTRODUCCION

El presente capitulo se centrarad en dar una descripcion del contenido y plan-
teamiento de la investigacién realizada. A continuacion se exponen los apartados
presentes en este capitulo: En el primer apartado, se dara una breve sintesis del
marco tedrico descrito en el capitulo 2, en el que se expondran los puntos estudiados
sobre la inyeccién del chorro de biodiesel ademés de las carencias y ambigiiedades
que justifican este estudio. En el segundo, se expondra el objetivo general y los ob-

jetivos especificos que se pretenden alcanzar para cubrir las carencias debido a la

113
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incertidumbre en la literatura relacionada con la simulacién de un chorro de biocom-
bustible. En el tercero, se describira la metodologia que se empleard para alcanzar
los objetivos planteados finalmente, se describiran las aportaciones esperadas en este

trabajo.

3.2 SINTESIS DEL MARCO TEORICO

El biodiesel derivado del aceite usado de cocina es una de las promesas para
el desarrollo energético eficiente, econémico y en cierta manera sustentable. Sin em-
bargo, existe la necesidad de analizar las ventajas y desventajas de su uso.

Estas ventajas y desventajas estan ligadas con las propiedades de transporte del
biodiesel, las cuales afectan a la penetraciéon del chorro y el proceso de mezcla, un
claro ejemplo de la influencia de las propiedades en el proceso de mezcla es en el
aumento en la presion de inyeccién para poder suministrar la misma masa dentro de
la cdmara de combustién que si se usara diesel [1, 2].

Uno de los beneficios de estas propiedades es su efectividad en la reduccién de emi-
siones de hidrocarburos no quemados, la disminucién en la formacion de CO, y la
disminucién de la densidad de humos de escape, debido a la combustiéon carente de
hollin y material particulado, sin embargo estas ventajas no se encuentran libres de
desventajas, tal es el caso en la formacion de emisiones de NO,, debido a las altas
temperaturas que alcanza la combustién del biodiesel mayormente influenciada por
las cadenas oxigenadas de metil esteres que conforman el biodiesel ademas su baja
capacidad calorifica disminuye la potencia del motor lo que se traduce en un incre-
mento en el consumo del combustible [3].

Dichos efectos son influenciados por las propiedades de transporte, las cuales a su
vez son influenciadas por la composicién quimica del biodiesel. El biodiesel en si es
una mezcla de una amplia variedad de metil esteres de acidos grasos, por sus siglas

en ingles FAME los cuales estan presentes en mayor o menor porcentaje en el bio-
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diesel dependiendo de su origen. En el caso particular del biodiesel del aceite usado
de cocina éste suele tener una composicion mas variada de dcidos grasos saturados
e insaturados, los cuales al momento del calentamiento rompen sus cadenas por la
presencia del doble enlace y se hidroliza rapidamente con el agua presente en los
alimentos promoviendo la formacién de acidos grasos saturados, los cuales afectan
directamente el proceso de transesterificacion y las propiedades de transporte del
combustible [4].

Determinar estas propiedades de transporte y termo-fisicas de un biodiesel es una
tarea compleja, ya que no se puede estandarizar el biodiesel dado que, como se
menciono anteriormente, dependiendo de la fuente para la produccién de biodiesel
serd su composicion de acido grasos los cuales afectaran el movimiento del fluido
por su estructura molecular, sin embargo, esta estructura permite determinar sus
propiedades en base a correlaciones empiricas de grupos funcionales presentes en
la molécula del dcido graso, permitiendo que esta desventaja se convierta en una
estrategia util y ampliamente usada e investigada, sin embargo la implementacién
de estas propiedades en cédigos CFD esta poco explorada.

El chorro de biodiesel esta influenciado por doce propiedades de transporte y termo-
fisicas: la densidad, presién de vapor, entalpia de vaporizacion, capacidad calorifica
del liquido y el gas, segundo coeficiente virial, la viscosidad liquida y del gas, conduc-
tividad térmica del liquido y del gas, la tension superficial y la difusividad de vapor,
siendo la viscosidad del liquido, la densidad, presién de vapor y tensién superficial;
las propiedades que mayor influencia tienen en la formacién del chorro y el proceso
de mezcla, comportamiento representado por los niimeros adimensionales que carac-
terizan este fendmeno y que a su vez incluyen las propiedades que mas influyen en
la formacién del chorro. [5].

La formacion del chorro influenciado por estas propiedades se puede llevara a cabo
en dos principales etapas: la ruptura primaria, donde grandes gotas equivalente al
didmetro de los orificios de la tobera chocan entre ellas uniéndose y mezclandose
y la ruptura secundaria, donde estas gotas de gran tamano forman ligamentos que

se rompen por la inestabilidad de la interfase gas liquido generando gotas maés pe-
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quenas, las cuales posteriormente se evaporan y se mezclan con el gas ambiental.
Esta ruptura del chorro permite que éste avance dentro de la cAmara de combustion;
a esta distancia se le conoce como penetracion, la cual es un parametro caracteristico
de mezcla que se define como la distancia entre la seccién de salida del orificio de
la tobera y el frente del chorro, la cual aumenta debido a que las gotas inicialmente
intercambian cantidad de movimiento con el gas haciendo que las gotas posteriores
transfieran menos cantidad de movimiento, lo cual aumenta su traslado en la camara
de combustion. Para un biodiesel aplica el mismo principio con la diferencia de que
el aumento en sus propiedades de transporte aumenta la dificultad de las fuerzas
aerodinamicas del gas para favorecer la desintegracion de la gota haciendo que éste
penetre mas dentro de la cAmara de combustién [6].

Con el objetivo de poder visualizar este comportamiento es posible emplear dos vias:
de manera experimental o mediante el uso de herramientas de modelado, esta tultima
se empleard en el presente trabajo, dichas herramientas de modelado tratan al chorro
como un flujo multifésico disperso originado por la inestabilidad de un liquido a alta
presion emergiendo en una atmésfera gaseosa. Dicho fenémeno puede ser evaluado
mediante una descripcion Euleriana-Lagrangiana donde la fase gaseosa se modela
en el marco Euleriano, el cual estd descrito por las ecuaciones de Navier-Stokes em-
pleando un promedio de Favre, junto con un modelo convencional de turbulencia
mientras que la fase dispersa se modela en un marco Lagrangiano, el cual trata a las
gotas como puntos masicos individuales.

Aqui se acoplan ambas fases, ya que la cantidad de movimiento de la gota se reduce
mientras que la velocidad del gas incrementa. Esto junto con un modelo hibrido
de Break-up KH-RT, se mide el cambio de radio de una gota tomando en cuenta
su velocidad y su radio dentro de la cadmara de combustion asi como la colisién y
coalescencia de las gotas, las cuales afectan su masa y su distancia [7].

Estos calculos ocupan que las propiedades de transporte sean introducidas al cédigo,
sin embargo el uso de modelos simples permite aplicar estas propiedades sin modifi-
caciones excesivas en el codigo, pero pocos son los autores que reportan la forma de

implementacion [8].
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3.3 OBJETIVOS.

Con base en a la sintesis del marco tedrico, se han identificado areas de oportu-
nidad relacionadas con la simulacién del chorro de una mezcla de biodiesel y diesel,
adicionalmente también se han identificado ambigiiedades en la implementacién de
las propiedades de transporte y termo-fisicas. Por consiguiente, tomando en cuenta
las areas de oportunidad y ambigiiedades identificadas se han planteado los siguien-

tes objetivos.

3.3.1 OBJETIVO GENERAL.

Profundizar en el comportamiento de un chorro de biocombustible y su in-
fluencia en el proceso de formaciéon de mezcla dentro de la cdmara de combustién al
variar el porcentaje de biodiesel en la mezcla de biodiesel-diesel.

Con el proposito de alcanzar el objetivo general previamente descrito, se han plan-

teado los siguientes objetivos especificos.

3.3.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS.

= Estudiar la composicién de un biodiesel, derivado del aceite usado de cocina.

= Determinar las propiedades de transporte y termo-fisicas del biodiesel derivado
del aceite usado de cocina; dicha actividad es posible llevarla a cabo mediante
experimentacion; sin embargo, de momento en las instalaciones del Laboratorio

de Investigacion e Innovacion en Tecnologia Energética (LIITE) no se cuenta
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con equipo adecuado para la determinacion de las propiedades en funcién de
la temperatura. Por lo tanto, se recurre al uso de modelos empiricos que em-
plean la estructura molecular de la composicion previamente mencionada con
la finalidad de reproducir las propiedades y estudiar su influencia en el proceso

de mezcla.

= Obtener los coeficientes para los diversos modelos usados por el cédigo CFD

OpenFOAM para cada acido graso y para la mezcla de biodiesel.

» Realizar diversas simulaciones de un biodiesel en mezcla con un diesel fésil
para estudiar la influencia del biodiesel en la penetracién del chorro, el cual es

un parametro que caracteriza el proceso de mezcla.

Seguidamente se describira la metodologia que se seguira en el presente trabajo,

para alcanzar cada uno de los objetivos planteados.

3.4 METODOLOGIA DE LA TESIS

La metodologia general que se seguird para alcanzar cada uno de los objetivos
que se han planteado, consiste de cinco etapas: (1) Seleccién de los combustibles,
(2) Determinacién de la composicién quimica del biodiesel, (3) Determinacién de
las propiedades de transporte y termo-fisicas del biodiesel, (4) Planteamiento de las
mezclas biodiesel-diesel y (5) Simulacién CFD del chorro mediante el cédigo CFD
OpenFOAM. En la Figura: 3.1 se describen cada una de las estas etapas. A conti-

nuacion se proporcionan mas detalles de las etapas que conforman la metodologia.
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Figura 3.1: Metodologia general

Seleccién de combustibles

Existe una amplia variedad de biocombustibles, y uno de los més prometedores
es el biodiesel, especialmente el derivado del aceite usado de cocina por sus virtudes
econdmicas y sustentables. Por esta razon el biocombustible objeto de estudio sera el

biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Determinacion de la composicion quimica del biodiesel

Para estudiar la influencia de la mezcla biodiesel-diesel en el proceso de mez-
cla, es necesario comprender el papel que juegan las propiedades de transporte del
biodiesel, para ello se requiere analizar la composicién del biodiesel.

Para llevar a cabo el analisis de la composicién del biodiesel se empleara un cro-
matografo de gases de la marca Bruker, modelo 450-GC, el cual esta compuesto,

entre otros componentes por una columna de 30 metros de longitud y 0.32 milime-
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tros de didmetro interno.

Determinacién de las propiedades del biodiesel

Dependiendo de la composicién del biodiesel se tendra una determinada efi-
ciencia del proceso de mezcla, para conocer mas detalles de este proceso es necesario
determinar las propiedades de transporte del biocombustible. Esta determinacién de
las propiedades se realizard empleando correlaciones empiricas que tomen en cuenta
la composicién del biodiesel, y asi de esta manera es posible determinar las propie-
dades.

Los modelos que emplea el codigo CFD OpenFOAM para las propiedades de trans-
porte son universales y ampliamente utilizados, mismos que pueden usarse para otra
aplicacién independiente del modelado de un chorro diesel, empleando tinicamente

los coeficientes obtenidos para cada acido graso.

Planteamiento de las mezclas biodiesel-diesel

Las propiedades de transporte del biodiesel afectan a los siguientes aspectos:
a la eficiencia del proceso de mezcla, al proceso de combustién y a la potencia del
motor, entre otros. Estas son las principales razones por lo que comunmente el bio-
diesel se emplea como una mezcla binaria con diesel. Con el fin de profundizar en el
efecto de esta mezcla sobre la eficiencia del proceso de mezcla, se plantea caracteri-
zar a través de modelado la penetracion de un chorro de biodiesel y otro de diesel,
parametro que sirve para caracterizar al proceso de mezcla, para ello en primer lu-
gar se realizard esta caracterizacién para un diesel puro (B0) y un biodiesel puro
(B100), los resultados obtenidos de estas caracterizaciones serviran como marco de
referencia para analizar las siguientes mezclas binarias: 20 % biodiesel- 80 % diesel

(B20) y 50 % biodiesel- 50 % diesel (B50.
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Simulacién del chorro

En este capitulo se recoge toda la informacion que se ha generado en los apartados
anteriores, logrando asi simular un chorro de biocombustible. Concretamente para
llevarlo a cabo se utilizara el codigo libre de CFD OpenFOAM, el cual permite mo-
dificar y agregar informacién para simulara cualquier liquido existente a través de la
creaciéon de librerias especificas donde se introducen los coeficientes obtenidos para
las propiedades de transporte y termo-fisicas.

Adicionalmente, el cédigo CFD OpenFOAM permite controlar y modificar por un
lado, las condiciones termodinamicas del gas en el interior de la camara de combus-
tién, es decir, temperatura, presién y densidad y, por el otro lado, los pardmetros de
inyeccion, geometria del inyector, presién de inyeccion, tiempo de energizacion del
inyector, el didmetro de la seccién de salida del orificio de la tobera, el coeficiente
de descarga y el angulo de apertura del chorro.

La simulacion se realiza empleando el método de volimenes finitos, el cual permite
modificar la geometria y la calidad de malla.

Una vez realizadas las simulaciones se lleva a cabo un post-procesado de los datos
obtenidos de las simulaciones a través de comandos bash para la extraccién de la
informacion relacionada con la penetracién del chorro, la cual se almacena en un

fichero de trabajo o archivo log.
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4.1 SELECCION DEL COMBUSTIBLE

Como se coment6 en el capitulo 1, el biodiesel derivado del aceite usado de

cocina es uno de los bioenergéticos mas prometedores por su rentabilidad econémica
y su sustentabilidad ambiental. Sin embargo el biodiesel puede ser usado en conjun-
to con otros bioenergéticos como bioetanol una practica empleada para optimizar
el uso del combustible, mejorar las propiedades de transporte relacionadas con la

formacién del chorro y disminuir el tamano de las gotas para eficientizar el proceso

123
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de mezcla [1].

A pesar de los efectos positivos provocados por la adicién de otro bioenergético el
biodiesel por si solo es viable econémicamente si es mezclado con diesel fosil con el
fin de disminuir los efectos negativos provocados por el aumento en el valor absoluto
de las propiedades de transporte y termo-fisicas.

Uno de los factores que determinan el potencial del biodiesel de aceite usado de
cocina es su procedencia, la cual convierte un desecho en una materia prima ttil
para la produccion, sin embargo a diferencia de un aceite virgen los aceites de co-
cina por su procedencia y por el tratamiento térmico al que son expuestos pueden
tener mas componentes que uno virgen. Cabe recordar que los aceites de los cuales
procede el biodiesel son mezclas de trigliceridos que pueden contener varios tipos de
acidos grasos saturados e insaturados, adicionalmente a esto el calentamiento al que
es expuesto beneficia el rompimiento de los dobles enlaces en los acidos grasos po-
liinsaturados (indica la presencia de mas un doble enlace) generando &cidos grasos
saturados con una amplia gama de nimero de carbonos, los cuales pueden variar
desde &cido butirico con 4 carbonos hasta dcido behénico con 22 carbonos [2].

Es por esta razon que la seleccion del combustible permite predecir su composicion y
con esto el comportamiento del fluido y la posterior formacion de la nube atomizada
en mezcla con el gas circundante.

A continuacion se presenta la metodologia que se empleara para la determinacién de
la composicién quimica del biodiesel derivado del aceite usado de cocina mediante

cromatografia de gases.

4.2 DETERMINACION DE LA COMPOSICION QUIMICA

Como se comentd anteriormente la composicion del biodiesel es un factor de-
terminante no solo para saber su procedencia sino ademds sirve para predecir su

comportamiento durante el proceso de la inyeccion y la formacién de la mezcla. Esta
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determinacién de los componentes del biodiesel se puede llevar a cabo mediante la
técnica de cromatografia de gases.

Mohan et al. [3] exponen la composicién del biodiesel analizada y obtenida median-
te un cromatografo de gases y masas bajo condiciones similares a las usadas para
esta experimentacién. La cromatografia de gases puede ser usada para determinar
propiedades de transporte como el caso de las entalpias de vaporizacion [4].

La descripcion de la técnica, el equipo y la metodologia empleada puede ser consul-

tada en el trabajo realizado por Harris et al. [5].

4.2.1 CROMATOGRAFIA DE GASES

La técnica de la cromatografia de gases consiste en hacer pasar un analito (gas
o liquido volétil), el cual es arrastrado por una fase gaseosa conocida como gas por-
tador. Es habitual que la muestra de estudio sea un liquido volatil conocida como
fase estacionaria, la cual se inyecta a través de un septo en un inyector caliente, en
cuyo interior se evapora. Este vapor es arrastrado por un gas portador (fase mévil)
usualmente He, Ny 0 Hs en el cual los analitos son separados por diferencia en pun-
tos de ebullicion, los cuales llegan a un detector que arroja una respuesta que es
medida.
En la Figura: 4.1 se muestra el cromatografo de gases Bruker 450-GC, que sera uti-
lizado en el presente trabajo. Este esta compuesto por tres componentes principales:
(1) el sistema de inyeccién, (2) la columna y (3) el detector. Seguidamente se darén

mas detalles de cada uno de estos componentes.
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[nyector Detector

Ordenador

Tanque de Horno

gas portador Cromatograma

Figura 4.1: Cromatdégrafo de gases Bruker 450-GC

Descripcién del equipo

1. Sistema de inyeccién
El sistema de inyeccion estd compuesto de un diafragma de silicona conocido
como septa en el cual se inyecta la muestra a un volumen de entre 0.1 - 2 pl
a modo de sandwich (ver Figura: 4.2 ), el cual no es més que la insercién de
la muestra entre dos capas de aire con el fin de evitar que los componentes
mas volatiles se evaporen y no logren ser detectados y ademds poder limpiar

la jeringa de trazas de muestra.

Como método de inyeccion se utilizo el método conocido como sin divisién o
splitless, el cual es la mejor manera para niveles traza de solutos de alto punto
de ebulliciéon, como son los acidos grasos de largas cadenas de carbonos en
disolventes de bajo punto de ebullicion como es el caso del tolueno, solvente

usado en este experimento por su bajo punto de ebullicién, en comparacién con
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1l 2l 31 micro L
a Aire_]
| | |

(a) Técnica de inyeccién sandwich

(b) Jeringa de inyeccién

Figura 4.2: (a) Técnica de inyeccién y (b) Jeringa de inyeccién usada

los 4cidos grasos aproximado a 106°C' mientras que el acido butirico (CyHsOs)
de cuatro carbonos tiene un punto de ebullicién aproximado a 163°C.

En la Figura: 4.3 se muestra la septa, a través de la cual se realiza la inyeccion
durante un tiempo de 1-2 segundos con esto se asegura que la muestra tenga

tiempo de entrar a la columna.

2. Columna tubular abierta
La mayoria de los analisis de cromatografia utilizan columnas tubulares abier-
tas, las cuales estan fabricadas de silice fundida Si0Os y recubiertas de algin
material resistente a altas temperaturas como poliamida. En la Figura: 4.4 se
muestra la columna empleada para este andlisis, una columna Bruker BR-S

WAX con una longitud de 30 metros por 0.32 milimetros de didmetro interno.

Estas columnas en el interior estan recubiertas de una pelicula liquida usual-

mente un liquido de las mimas caracteristicas quimicas que la muestra ha



CAPITULO 4. COMPOSICION QUIMICA DEL BIODIESEL

128

Muestra
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Figura 4.4:

Columna tubular abierta Bruker BR-S WAX



CAPiTULO 4. COMPOSICION QUIMICA DEL BIODIESEL 129

analizar, de modo que se puede disolver la muestra de interés, para el caso
de los acidos grasos los cuales se les puede considerar no polares puesto que a
pesar de tener una regién polar hidréfila (que interactia con el agua), que es
la zona del carboxilico, la regién no polar hidréfoba (que repele el agua), que
es la zona hidrocarbonada, domina a toda la molécula, por lo tanto se le puede
considerar como un componente no polar, en ese caso el recubrimiento interno
de la columna debe de ser un componente de polaridad intermedia o débil en
este caso se recubre de éter. En la Figura: 4.5 se muestra el mapa de potencial
electrostatico, donde la regién roja muestra una zona rica en electrones alre-
dedor de la carga negativa parcial (zona carboxilica) y una regién azul pobre

en electrones alrededor de las cargas positivas parciales.

Acido graso

g - ) O

t
v

e " N Eter
- egion
}7Regién no polar hidr(')foba*{ polar ‘{

hidrofila

Figura 4.5: Mapa de potencial electrostatico de un acido graso y un éter

La muestra recorre la columna donde presenta tiempos relativos de retencién a
medida que varia la polaridad de la fase estacionaria, la fuerza que determina
esta retencién son los enlaces por puente de hidrogeno. Una fase estacionaria
muy polar retendra componentes muy polares. En la Figura: 4.6 se muestra
el camino que recorre la muestra y como va siendo detectada segin el tiempo

relativo que presenta.
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Fase estacionaria

Muestra .
Fase'movil

1

sena

P 0,0

tiempo

Tiempo No. 1 Tiempo No. 2 Tiempo No. 3

Figura 4.6: Esquema de tiempo de retencién para una muestra dentro de la columna

3. Detector flama ionizada o FID por su siglas en ingles Flame lonization Detec-
tor
Uno de los métodos mas fiables es comparar tiempos de retenciéon anadiendo
una muestra conocida, en este caso heptadecanoato, a la muestra del biodie-
sel. Este compuesto ya se tiene registro en las librerias del cromatégrafo, por
lo tanto se puede identificar comparando su espectro con los guardados en el
ordenador. Para determinar su porcentaje se escogen condiciones de respuesta
lineal, que permiten correlacionar el area del pico con la cantidad del compo-
nente en la muestra.
El detector usado en esta experimentacién es de flama ionizada en el cual la
muestra proveniente de la columna se quema con una mezcla de Hs y aire
donde los atomos de carbono producen radicales C'H, los cuales en contacto
con oxigeno producen iones CHO™, esta produccién de iones es proporcional
al nimero de atomos de carbono que penetran en la llama. En la ecuacion 4.1

se muestra la reaccién de oxidacién que genera los iones CHO™.
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CH+O— CHO" + ¢ (4.1)

Los cationes que se producen en la llama conducen corriente eléctrica desde
la punta del quemador, que actia como anodo, a un colector catédico. Esta
corriente eléctrica es la senal que da al detector, el cual se ilustra en la Figura:

4.7, v que se lee en el ordenador.

Abundancia

6500

Colector 2500
[l

20 025
Minutos

Gas portador|

Figura 4.7: Detector de flama ionizada FID

Estos son los elementos que componen el cromatégrafo de gases empleado para la
realizacién de este trabajo, seguidamente se describira la metodologia experimental

para determinar la composicién del biodiesel derivado aceite usado de cocina.
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Ensayos experimentales
Con el objeto de evaluar lipidos y trigliceridos es necesario utilizar 50 miligramos de
la muestra disuelta en 1 mililitro de solucién conocida en esta caso heptadecanoato
[6].
En la Figura: 4.8 se muestran las dos pruebas realizadas con la misma masa de 50

miligramos, con el fin de eliminar el error causado por la medicién del peso .

(a) Peso de la muestra de (b) Doble vial para la re-

biodiesel duccién de errores

Figura 4.8: (a) 50 miligramos de biodiesel y (b) Doble vial

Para eliminar el error producido en el cromatografo se realizaran 7 diferentes medi-
ciones para cada vial, las cuales seran promediadas para la obtencion del perfil de
acidos grasos presentes en el biodiesel.

Cada acido graso tiene diferente tiempo de retencién segin su ntimero de carbonos,
por lo tanto es necesario evaluar un perfil conocido o estandarizado a modo cualita-
tivo para determinar cuales son los acidos grasos presentes. Para llevar a cabo esta
actividad se hizo uso del estandar SUPELCO F.A.M.E mix, C}-C24. En la Tabla:

4.1 se muestran los tiempos de retencion obtenidos:
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Compuesto | Tiempo de retencién [min]

C4 7.83
C6:0 9.57
C8:0 10.21
C10:0 11.35
C11:0 12.48
C12:0 13.42
C13:0 13.54
C14:0 14.58
C14:1 14.96
C15:0 15.56
C15:1 15.93
C16:0 16.56
C16:1 16.8
C17:0 17.53
C17:1 17.82
C18:0 18.62
C18:1n9t 18.88
C18:1n9c 19.39
C18:2n6t 19.74
C18:2n6¢ 20.14

4.3 PERFIL DE ACIDOS GRASOS Y COMPOSICION

Una vez determinado el cromatograma del estandar SUPELCO se prosiguio a

determinar la composicién del biodiesel derivado del aceite usado de cocina asi como

su perfil y cromatograma. En la Tabla: 4.2, se muestran los resultados asociados a

la composicion del biodiesel de estudio. Las siglas TR descritas en esta tabla repre-
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Compuesto | Tiempo de retencién [min]
C20:0 20.91
C18:3n6 21.15
C20:1 21.75
C18:3n3 22.11
C21:0 22.42
C20:2 22.59
C22:0 23.27
(C20:3n6 23.36
C22:1n9 23.64
C20:3n3 24.27
C23:0 24.61

Tabla 4.1: Tiempos de retencion obtenidos para el estindar SUPELCO

sentan el tiempo de retencion.

El perfil de acidos grasos obtenido tiene la misma tendencia que el perfil de acidos

grasos reportado por Issariyakul et al. [2] y por Lapuerta et al. [7] con la diferencia

que caracteriza al biodiesel derivado del aceite usado de cocina del biodiesel de aceite

virgen, la procedencia y el tratamiento térmico, factores que favorecen la formacion

de acidos grasos saturados. En la Figura: 4.9 se muestra el cromatograma del bio-

diesel objeto de estudio, concretamente en este se pueden observar el manera grafica

los tiempos de retencion.
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Figura 4.9: Cromatograma del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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Nimero | Compuesto | TR estandar | TR Biodiesel | Perfil Biodiesel [ % masal
1 C6:0 9.57 9.54 1.097
2 C14:0 14.58 14.53 0.2841
3 C16:0 16.56 16.50 14.1294
4 C16:1 16.8 16.75 0.3742
5 C18:0 18.62 18.55 4.1950
6 C18:1n9t 18.88 18.82 37.3361
7 C18:1n9c 19.39 19.36 35.9904
8 C18:2n6¢ 20.14 20.08 5.3369
9 C20:0 20.91 20.79 0.4462
10 C18:3n6 21.15 21.06 0.6063
11 C22:0 23.27 23.23 0.2034

Tabla 4.2: Tiempos de retencion y perfil de dcidos grasos del biodiesel derivado del

aceite usado de cocina
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4.4 (CONCLUSIONES

Los resultados obtenidos son un claro ejemplo de lo importante que es de-
terminar el perfil de acidos grasos antes de realizar cualquier ejercicio matematico
relacionado con la simulaciéon y con la obtencion de las propiedades de transporte y
termo-fisicas.

En la Figura: 4.10 se muestra al acido oléico el cual estda presente en el biodiesel
derivado del aceite usado de cocina como un isémero, en el cual el doble enlace se

ubica en una posicion diferente y se le conoce como acido elaidico.

HO
o)
(a) Acido oléico
RPN A Y AW UL e W P

|
(0]

(b) Acido elaidico

Figura 4.10: (a) Acido oléico y (b) Trans del 4cido oléico, 4cido elaidico

Esta variacién del acido graso aumenta el nimero de dcido grasos en el biodiesel,
sin embargo el calculo de las propiedades de transporte y termo-fisicas dependen de
los grupos funcionales no de la posicién de los dobles enlaces, por lo tanto se puede
manejar un porcentaje unico para el acido oléico, como se muestra en la Tabla: 4.3

donde se suman los porcentajes tanto del acido oléico como del acido elaidico.
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Por lo tanto esta sera la composicion que se empleara para el calculo de las doce

propiedades de transporte empleadas en la simulacién del chorro.

No. de componente Componente [ % masa]
1 A. Capréico/C6:0 1.0979
2 A. Miristico/C14:0 0.2841
3 A. Palmitico/C16:0  14.1294
4 A. Palmitoléico/C16:1  0.3742
5 A. Estedrico/C18:0 4.1950
6 A. Oléico/C18:1n9¢  73.3266
7 A. Linoléico/C18:2n6c  5.3369
8 A. Linolénico/C18:3n6  0.6063
9 A. Araquidico/C20:0  0.4462
10 A. Behénico/C22:0 0.2034

Tabla 4.3: Composicion y porcentaje del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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5.1 PROPIEDADES DE TRANSPORTE Y TERMO-FISICAS

En el capitulo anterior se hizo uso de la cromatografia de gases para analizar
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina asi de esta manera poder determinar
cuales acidos grasos y en que cantidad se encuentran presentes en el biodiesel.

La composicién del biodiesel permite determinar los componentes que se encuentran
en mayor proporcién en el biodiesel a partir de los cuales se pueden determinar las
propiedades de transporte y termo-fisicas.

Como se comento en la secciéon 2.3.1 la estructura del chorro de combustible y de
la fase vapor estd influenciado principalmente por 12 propiedades de transporte y
termo-fisicas de las cuales las més significativas para la formacion del chorro son la
densidad, la viscosidad, tension superficial y presion de vapor, puesto que son to-

das las propiedades relacionas con las fuerzas de deformacién de una gota que viaja
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dentro de una camara de combustion, la cual a su vez ejerce una presiéon dinamica
a la gota provocando la desintegracion de la gota favoreciendo la evaporacion y la
mezcla con el aire en el interior de la cAmara de combustion.

Una préctica muy comun es utilizar el componente de mayor porcentaje en la mez-
cla de acidos grasos que componen el biodiesel, generando propiedades de transporte
genéricas lo cual resultaria en un grado de inexactitud. En la Figura: 5.1 se mues-
tra el grado de insaturacién de cada acido graso el cual afecta las propiedades del
fluido, puesto que cada molécula se acomoda en el flujo dependiendo de su grado de

insaturacion.

/W\\/\\/\\/\W\\/COOH

(a) Acido estedrico C18:0

COOH

(b) Acido oléico C18:1

Figura 5.1: (a) Acido saturado y (b) Acido insaturado

Esta caracteristica propia de los acidos grasos que conformar un biodiesel hace
que las propiedades dependan de cada acido por esta razén tratar el biodiesel como
un componente puro puede llevar a tener errores en la determinacién de la penetra-
cion y de las propiedades macroscopicas del chorro de biodiesel. Estas propiedades
deben ser determinadas antes de realizar simulaciéon puesto que de ellas dependen la
formacion del chorro, la evaporacion, la mezcla con el gas en la camara, la ignicion,

combustion y formacion de especies.
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5.1.1 PROPIEDADES USADAS EN EL cODIGO CFD OPENFOAM

La determinacién de las propiedades es una actividad indispensable para el
correcto andlisis del chorro, sin embargo, actualmente en el Laboratorio de Investi-
gacion en Innovacién Energética (LIITE) no se cuenta con el equipo adecuado para
la correcta determinacién de las propiedades de transporte y termo-fisicas en funcién
de la temperatura. Por lo tanto para determinar las propiedades del biodiesel se re-
curre al uso de correlaciones empiricas de grupos funcionales, las cuales emplean la
estructura molecular de cada acido graso presente en el perfil de acidos previamente
obtenido.

A continuacién se presentan las propiedades que influencian el desarrollo del chorro,
las correlaciones empleadas para el computo de las propiedades y el analisis para
cada uno tanto para los acidos grasos como para el biodiesel y finalmente los coefi-
cientes obtenidos por medio de las regresiones no lineales.

El c6digo CED OpenFOAM permite el calculo de las 12 propiedades relevantes en
todo el proceso de inyeccién de combustible: densidad, presién de vapor, entalpia
de vaporizacién, capacidad calorifica liquida y del gas, segundo coeficiente virial,
viscosidad liquida y del gas, conductividad térmica liquida y del gas, tensién super-
ficial y difusividad de vapor. Como se coment6 en la secciéon 2.5.1 el cédigo CFD
OpenFOAM cuenta con la versatilidad del calculo de propiedades en funcién de la
temperatura. El cédigo CFD OpenFOAM cuenta con librerias de propiedades para
componentes puros, sin embargo el uso de componentes puros para la simulacion de
un liquido de variada composicion llevaria a la inexactitud en los resultados; en dado
caso de poder emplear un componente puro como substituto de biodiesel el cédigo
de CFD OpenFOAM no cuenta con una libreria de acidos grasos, por lo que usar un
acido graso como substituto de biodiesel no serfa posible [1].

Estos son los principales motivos por los cuales es necesario desarrollar las propieda-
des antes de poder simular un chorro de biocombustible. Sin embargo estos modelos
usados por el codigo CFD OpenFOAM requieren el uso de coeficientes para los mo-

delos empleados; informacién que es limitada para acidos grasos, por lo que, para
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un biodiesel de una composicion especifica tendrian que ser determinados.

5.2 CORRELACIONES DE GRUPOS FUNCIONALES

Estas propiedades dependen de los grupos moleculares presentes en cada molécu-
la caracteristica que conforma el biodiesel, esta estrategia permite el célculo de las
propiedades en funcién de estos grupos moleculares. Esta herramienta es mejor co-
nocida como correlaciones de grupos funcionales las cuales puede ser empleadas para
muchas aplicaciones independientes al estudio del chorro de biodiesel [2, 3].

A partir de los resultados obtenidos en la seccion 4.3 se emplean las siguientes corre-
laciones de grupos funcionales para determinar las propiedades de transporte para
cada acido graso presente en el biodiesel, posteriormente se emplearan las reglas de
mezclado de Kay para determinar las propiedades del biodiesel la cual es una corre-
lacién sencilla y presenta un porcentaje de error, respecto a valores experimentales,
menor al 2 %; una regla ampliamente usada y validada [3, 4].

A continuacion se presentan los métodos empleados para la determinacion de las
propiedades criticas, de transporte y termo-fisicas. Los métodos de correlaciones
empiricas pueden ser consultados en [3, 5] en dado caso de emplear otra referencia

se especificara en el texto.

5.2.1 PROPIEDADES CRITICAS

Las correlaciones relacionadas con las propiedades de transporte dependen de
las propiedades criticas de cada &cido graso, por lo tanto es necesario determinarlas
antes que cualquier propiebardad de transporte.

El primer método empleado de grupos funcionales, es el método de Ambrose et al.
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[6] el cual presenta resultados méas acertados en comparaciéon con otros métodos. El
método de Ambrose permite el calculo de la temperatura critica que se determina
mediante la ecuacion 5.1, la presion critica determinada por la ecuacién 5.2 final-

mente el volumen critico determinado por la ecuacién 5.3

T, =Tyl + (1.242+ > AT) ] (5.1)

donde Ty, representa la temperatura de ebulliciéon y AT la contribuciéon de grupo
funcional presente en la molécula para la temperatura critica presentada en la Tabla:
5.1. Las temperaturas de ebullicién son proporcionadas a partir de la informacién del
instituto nacional de referencia y tecnologia, por sus siglas en ingles NIST (National

Institute of Standards and Technology) [7].

P.=PM(0.339+ > AP)™ (5.2)

donde PM representa el peso molecular de cada acido y AP la contribucién del

grupo funcional presente en la molécula que se muestran en la Tabla: 5.1.

Ve =40+ AV (5.3)

donde AV es la contribucién del grupo funcional presente en la molécula para el

volumen critico expuesto en la Tabla: 5.1.

5.2.2 FACTOR ACENTRICO

Para determinar las propiedades criticas de la mezcla es necesario determinar

el factor acéntrico de cada componente para posteriormente determinar la propieda-
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Contribucién AT AP AV

Carbonos de alquilo | 0.138 | 0.226 | 55.1
COOH 0.578 | 0.45 80
HC=CH -0.50 | -0.065 | -20

Tabla 5.1: Contribucion de grupos funcionales para la temperatura, presion y volumen

critico usados en el método de Ambrose [3]

des de la mezcla. Es posible determinar el factor acéntrico empleando la ecuacién 5.4

w =

% (5.4)

donde:

o = —In(P,;) — 5.92714 + 6.096480 " + 1.28862[n(0) — 0.1693476° (5.5)

B =15.2518 — 15.68750 " — 13.4721In(O) + 0.435776° (5.6)

iy

donde © representa la temperatura de ebullicién reducida © = 7

5.2.3 PROPIEDADES DE MEZCLA

Ya determinadas las propiedades individuales de cada componente es necesario
determinar las propiedades de la mezcla utilizando las reglas de mezclado de Kay,
la cual es una regla de mezclado simple en la cual las diferencias entre otras reglas
de mezclado de mayor complejidad no superen el 2% [3]. Empleando las reglas de

mezclado es posible determinar el factor acéntrico de la mezcla usando la ecuacién
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5.7, la temperatura critica de la mezcla usando la ecuacién 5.8, el volumen critico
de la mezcla usando la ecuacion 5.9 y finalmente haciendo uso de la ecuaciéon 5.10

para determinar la fracciéon molar en lugar de la fraccién masica si es el caso.

Wiy = Z Yiw; (5.7)

Tcm = Z yiTci (58)

Vem = Z Z Y;Yi Veji (5.9)

Ui = e (5.10)
PMi

donde w,, representa el factor acéntrico de la mezcla, T,,, es la temperatura critica
de la mezcla, V,,, es el volumen critico de la mezcla, y; es la fraccién molar y x;
es la fraccion masa anteriormente determinada mediante la cromatografia de gases
expuesta en la Tabla: 4.3, finalmente los subindices 7 representan la propiedad indi-
vidual de cada componente.

Sin embargo la presién critica de la mezcla, P,,,, presenta inexactitud usando la regla
de mezclado de Kay, puesto que la presion critica de un sistema va de un méaximo
a un minimo en funcién de la composicién. Para determinar la presién critica de la

mezcla se hace uso de la regla de mezclado de Lee-Kesler empleando la ecuacion 5.11.

(0.2905 — 0.085wp, ) RT o

Pcm =
Vem

(5.11)

donde w,,, Teyn v Ve son las propiedades de la mezcla calculadas mediante las ecua-
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ciones 5.7, 5.8, 5.9 respectivamente y R representa la constante universal de los gases.

5.2.4 DENSIDAD

Para determinar la densidad existen varios métodos uno de los mas empleados

es el método de Rackett et al. [3] el cual emplea la ecuacién 5.12:

- ;zi (5.12)
donde:
7% 1 = 0.29056 — 0.08775w,, (5.13)
donde 6 esta dada por la ecuacion 5.14
0=(1-— %)2/7 —(1- %)2” (5.14)

donde Z%, representa un factor nico para cada componente, independiente
del factor de compresibilidad, el cual fue determinado para cada componente en
el trabajo expuesto por Sales-Cruz et al. [8] o mediante la ecuacién 5.13, p..y que
muestra una densidad a una temperatura de referencia, la cual es funcién de la
composicion de acidos grasos especifica por esta razon debe de ser determinada de
manera experimental como se muestra en el trabajo realizado por Tat et al. [9]. Sin
embargo esta relacion necesita el uso de una densidad de referencia la cual en dado
caso de no contar con un valor estimado de densidad de referencia es necesario es-

timarla. Para poder determinar la densidad de referencia empleada en la ecuacion
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5.12 se hace uso de la correlacion 5.15, ecuacion propuesta por Ramirez-Verduzco

[10]:

3.575
p=1.069 + - + 0.0113N — 7.41210~*T (5.15)

donde PM es la masa molar de cada écido graso, N el nimero de dobles enlaces
presentes en la molécula y T' la temperatura. Esta relacién presenta resultados muy
favorables antes de la temperatura de ebullicion ademas de ser una relacion sencilla
que contiene toda la informacién pertinente de un acido graso segin comenta Phan-
kosol et al. [11].

Sin embargo después del punto de ebullicién de los acidos grasos, la ecuacién 5.15
predice valores de densidad con un error aproximado al 5%, por lo tanto, se utili-
za la relaciéon de Ramirez-Verduzco 5.15 para determinar la densidad de referencia
empleada en la ecuacion 5.12. Con este acoplamiento de ecuaciones se construye la

propiedad en funcién de la temperatura con un minimo de error.

5.2.5 PRESION DE VAPOR

La presién de vapor es una de las propiedades basicas de los fluidos y con un alto
nivel de contribucién en el proceso de mezcla, puesto que representa la coexistencia
entre la fase liquida y el vapor en funcién de la temperatura.

La ecuacion 5.16 es la ecuacion de los estados correspondientes propuesta por Riedel
y citada por Vetere et al. [12], la cual es una ecuacién empleada para el célculo de
presion de vapor siendo esta una forma sencilla y acertada en comparacién con otros

métodos de calculo o estimacién [13, 14].

B
In(Pvap) = A+ T+ Cin(T,) + DT? (5.16)

T
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donde Puvap es la presion de vapor reducida A, B, C y D son las constantes de la
forma empirica las cuales estan ligadas al factor a,. dependiente de la temperatura
de ebullicién de cada 4cido graso y TP es la temperatura reducida a la sexta potencia
la cual permite la descripcién del punto de inflexion en la curva de presién de vapor
en la regién de mas alta presién. Las constantes A, B, C y D se pueden calcular

mediante las ecuaciones 5.17 a la 5.21:

A= —-35Q (5.17)

B = -360 (5.18)

C =42Q + a, (5.19)
D=-Q (5.20)
Q= K(3.185 + a.) (5.21)

El término a, es una derivacion de una relacién universal valida para todos los com-

puestos, la relacién de Clausius-Clapeyron escrita en su forma reducida como:

din(Pvap)  AH,q
T p— pr—
o) = =Ty~ RTAZ

(5.22)

El analisis hecho por Riedel se lleva acabo en la zona de presién de vapor cerca al
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punto critico de donde se obtienen las condiciones de frontera para la resolucion de

la ecuacién 5.22:

da
dT,

7,21 (5.23)

Del cual se impone el parametro de Riedel o, mismo que depende de un sistema de
ecuaciones basados en la presion reducida de cada componente, sin embargo Vetere
et al. [12] propone una modificacién a la ecuacion de Riedel con el fin de ajustar el

modelo a todo tipo de compuestos:

378K + In(ighsss)

1.01325 24
e K¢ — in(Ty,) (5:24)
donde:
36 6
Y = —35— + 42In(Ty,) + TP (5.25)

br

donde P. es la presion critica en bar, Ty, es la temperatura de ebullicién reducida y
K es el valor de contribucion para los componentes organicos, cuyo valor es igual a
0.0838.

La presion de vapor de la mezcla depende de los componentes individuales presentes
en el biodiesel, la cual puede ser calculada usando la Ley de Raoult mediante [15],

esta ley permite estimar la presién de vapor de una mezcla mediante la ecuacion 5.26:
Poappiz = Z Poap;x; (5.26)

donde Pvap,,i;. v Pvap; es la presién de vapor del biodiesel y de cada componente
individual, respectivamente y x; es la fraccién molar de cada acido graso dada por

la ecuacién 5.10.
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5.2.6 ENTALPIA DE VAPORIZACION

La entalpia de vaporizacion puede ser determinada a partir de la relacién de
Clausius-Clapeyron dada por la ecuaciéon 5.22, donde AH, es la entalpia de vapori-
zacion, R es la constante universal, T" es la temperatura y AZ es el término asociado
al cambio molar de volumen entre la fase gaseosa y liquida, sin embargo el uso de
esta relacién requiere el uso de informacién especificamente del cambio de volumen
de la fase gaseosa y liquida, informacién que no es comun encontrar puesto que es
una mezcla de acidos grasos. Con el objeto de poder determinar la entalpia de va-
porizacién se han propuesto una serie de modelos tedricos y empiricos [16, 17], los
cuales se basan en pardmetros moleculares. Sin embargo estos modelos no toman en
cuenta la posicion de los dobles enlaces como es el caso de los isémeros complejos.
Por esta razén se recomienda utilizar métodos que relacionan la entalpia de vapo-
rizacién y la temperatura con la curva de equilibrio vapor saturado-liquido como el

método propuesto por Fish et al. [18]:

T,
AH, = AH,—S"* (5.27)
Tb’r
donde:
X + X1
[ — 5.28
1+ XP ( )

donde X esta dada por la ecuacién 5.29

_Tbrl_Tr
T 1—T,

(5.29)
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donde Ty, es la temperatura reducida de ebullicion, 7T, es la temperatura redu-
ciday ¢y p en la ecuacién 5.28 son los parametros relacionados con la contribucién

del compuesto organico, cuyos valores son 0.35298 y 0.13856, respectivamente.

5.2.7 CAPACIDAD CALORIFICA DEL LIQUIDO

Existen varios métodos para la determinacion de la capacidad calorifica del
liquido, unos de los mas usados es el propuesto por Rowlinson-Bondi, el cual se
describe en la ecuacion 5.30 para los estados correspondientes, éste es aplicable a

valores bajos de temperatura con un margen de error menor al 5% [3, 19].

C, — C°
ST 1454 0.45(1 —T,)
R (5.30)

+0.25w[17.11 4+ 25.2(1 — T3t +1.742(1 — T3) 7]

donde €y y €} son la capacidad calorifica del liquido y el gas, respectivamente,
R es la constante universal de los gases, T, es la temperatura reducida de cada acido
graso y w es el factor acéntrico.
Sin embargo esta relacién requiere el uso de la capacidad calorifica del gas para esto

se utilizara el método de Joback, éste se describira a continuacion.

5.2.8 CAPACIDAD CALORIFICA DEL GAS

El método de Joback es uno de los mas usados puesto que maneja contribucion

de grupos y coeficientes polinomiales para relacionar la capacidad calorifica con la
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temperatura de la siguiente forma:

Cy = A+ BT +CT?+ DT? (5.31)

Este polinomio de la capacidad calorifica del gas ideal es usado para un elevado
nimero de compuestos orgdnicos, como aromaticos, alifaticos, anillos y sistemas
conjugados, alquilo, entro otros. Para estos compuestos la desviacion estandar es
del orden del 3% en un rango de temperaturas hasta los 300K, mientras que en
el rango entre 400 y 1500K es menor al 2% esto tiene coherencia relacionada con
el comportamiento del gas el cual tiende a expandirse y a aumentar su capacidad
calorifica siendo este método més acertado en rangos de temperatura mas elevados
[20].

El uso de métodos de contribucion de grupos funcionales permite el calculo de la ca-
pacidad calorifica para esto se utiliza la ecuacién 5.31 con la modificacién propuesta

por Joback et al. [3].

Cp= (> milg—37.93) + (O _nmiA, +0.210)T

' (5.32)
+ (O i —3.912107H) T + () Ay — 2.0621077)T°

donde n; es el nimero de grupos del i-esimo término, A son las contribuciones
para el i-esimo grupo atémico o molecular cuyos valores se describen en la Tabla:

5.2 y T es el rango de temperaturas de operacion en Kelvin.

Este acoplamiento de métodos permite una correcta estimaciéon de la capacidad

calorifica del biodiesel y de todos sus componentes.
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A, Ay A, Ay
CHj 1.95210" —8.0821073 | 1.5321074 —9.672x1078
CH, —9.0921071 | 9.5021072 —5.442107° | 1.1921078
HC=CH | -8 1.0521071 —9.632x107° | 3.5621078
COOH 2.41210! 4.27x1072 8.04x1074 —6.872x1078

Tabla 5.2: Contribucion de grupos funcionales para la determinacion de la capacidad

calorifica del gas a través del método de Joback [3]

5.2.9 SEGUNDO COEFICIENTE VIRIAL

La ecuacion de estado es una forma algebraica que relaciona la presion, la

temperatura y el volumen molar en una ecuacion polinomial:

_RT RTB RTC

P
v ivr s

(5.33)

donde B y (' son el segundo y el tercer coeficiente virial en funcién de la temperatura
para un fluido puro, estos parametros caracterizan las fuerzas potenciales intermo-
leculares.

Es més comun truncar la ecuacion virial al segundo coeficiente, debido a que la ex-
pansion virial no es rigurosamente dependiente a altas presiones, las relaciones de
fuerzas moleculares de alto orden son intratables y finalmente esta forma es mas
acertada para fluidos densos.

Para la evaluacion de B es necesario contar con informacién experimental, sin em-
bargo existen numerosos métodos que relacionan el segundo coeficiente virial con la
temperatura y con las interacciones moleculares de cada compuesto puro. Un méto-
do es el propuesto por Tsonopoulos et al. [3], el cual converge a todas las formas

posibles de la ecuacion de estado utilizando la ecuacion 5.34:

(5.34)
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P
RT,

donde V* es el volumen caracteristico en su forma de siendo la suma de
todas las funciones universales como una funcién de la temperatura reducida f@ (%)
y un parametro a; como las fuerzas de interacciones intramolecualres expresado de

la siguiente forma:

BP,

ar = IO+ wfVaf® 4o (5.35)

donde las funciones universales estan definidas por las ecuaciones 5.36 a la 5.39:

0.422
0) _ _
f© =0.083 1o (5.36)
0.172
M _ _
U =0.139 T (5.37)
[ = L (5.38)
TS '
[ = - (5.39)
T8 '

donde la ecuacion 5.36 es la fuerza para substancias simples con aq siendo la
unidad, la ecuacién 5.37 corrige la forma no esférica y la globularidad de las subs-

tancias normales con a; cominmente siendo el factor acéntrico (w), la ecuacién 5.38
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toma en consideraciéon la polaridad con a; = a siendo una funcién del momento
dipolo (1) expresado mediante la ecuacién 5.40 y la ecuacién 5.39 la cual toma en
consideracién la asociacién con az = b un parametro empirico.

Estos pardmetros empiricos estan en funcién del momento dipolo reducido para ace-

tonas, aldehidos, nitrilos del alquilo, esteres y acidos carboxilicos:

a=—2.14210"*y, — 4.308210721 (5.40)

b=0 (5.41)

donde ,u; es el momento dipolo reducido expresado de la siguiente manera:

5,2

e = 10;_3}1 (5.42)
donde 4’ es el momento dipolo en debyes, P, es la presion critica de cada cido graso
en bares y T, es la temperatura critica de cada acido graso en Kelvin.
El momento dipolo es un parametro que ayuda a entender la interaccién entre &to-
mos en la misma o diferente molécula. Es un modelo de la atraccién neta de la
molécula, la cual es una magnitud de carga eléctrica y de polaridad de un enlace, el
cual define de que forma seran atraidos los electrones de un atomo.
El momento dipolo incrementa con el aumento de la electronegatividad (ver Figu-

ra: 5.2) de la misma manera el momento dipolo de una molécula incrementa con la

reactividad quimica de la molécula segiin expone Obi et al. [21].

Los atomos de carbono presentes en el acido graso tienen mas electrones alrededor
suyo, estos electrones se mueven de un atomo con poca afinidad por los electrones

(baja electronegatividad), como el carbén, a uno con alta afinidad por los electrones,
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Figura 5.2: Electronegatividad de los elementos quimicos

como el oxigeno, cuando ocurre este movimiento de electrones se libera energia.
Por lo tanto, cuando un elevado ntmero de electrones alrededor de un atomo de
carbon de un acido graso son transferidos a un oxigeno (un proceso como la com-
bustién) se libera més energia en este proceso.

La caracteristica poliinsaturada de algunos acidos grasos no difiere en la electronega-
tividad, puesto que las moléculas solo contiene enlaces carbén-hidrégeno y la cabeza
del carboxilo.

En la Figura: 5.3 se muestra como el momento dipolo de los acidos grasos depende
de su electronegatividad la cual disminuye al aumentar la cadena de hidrocarburos

22].
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Mayor electronegatividad

(a) Acido capréico

Menor electronegatividad

(b) Acido palmitico

Figura 5.3: (a) Comparativa de electronegatividad para el dcido capréico/C6:0 y (b)
acido palmitico/C16:0

En la Figura: 5.4 se muestra el comportamiento del momento dipolo en funciéon
del nimero de carbonos presentes en la molécula. Concretamente en esta figura se
puede observar como el momento dipolo disminuye con el incremento de la cadena

de carbonos.
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Figura 5.4: Momento dipolo para los acidos grasos

En la Tabla: 5.3 se muestra el momento dipolo para cada acido graso en funcion del

nimero de carbonos presentes en la cadena del acido graso.

No. de Carbonos | Momento dipolo [debye]
6 1.38

14 1.3

16 1.28

18 1.26

20 1.24

22 1.22

Tabla 5.3: Momento dipolo para los dcidos grasos en funcion del nimero de carbonos

presentes en la molécula

Con este andlisis del momento dipolo de los acidos grasos se puede determi-

nar el segundo coeficiente virial para el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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5.2.10 VISCOSIDAD LiQUIDA

El biodiesel, tipicamente, es inyectado a temperaturas relativamente frias entre
27 y 40°C' y debido a la alta viscosidad del biodiesel se pueden presentar diferencias
significativas en el proceso de inyeccion.
Como se comento en la seccion 2.2 se tiene que aumentar la presion de inyeccion
para asegurar la misma masa en la cadmara de combustion, esto debido a la alta
viscosidad.
Existen una amplia variedad de métodos relacionados con la estimacion del visco-
sidad para acido graso [23, 24], sin embargo presentan complejidad en su forma de
resolucion, ademaés de tener cierto grado de inexactitud por estos motivos se emplea

la relacion propuesta por Ramirez-Verduzco dada por la ecuaciéon 5.43:

2009
In(j1) = ~18.354 +2.362In(PM) — 0.127N + === (5.43)

donde g es la viscosidad de cada acido graso, M es el peso molecular de cada
acido graso, N es el numero de dobles enlaces presentes en la molécula y T es el
rango de temperaturas de operacion. Esta relaciéon tiene en cuenta con toda la in-

formacion relevante de los acidos grasos [10].

5.2.11 VISCOSIDAD DE VAPOR

Los métodos para la estimacién de la viscosidad del gas, requieren del momen-
to dipolo, previamente descrito y obtenido en la seccién 5.2.9, y de las condiciones
criticas de cada compuesto uno de estos métodos es el propuesto por Reichenberg et

al. [5, 25], el cual es aplicable para vapores orgdnicos no polares como es el caso del
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biodiesel. Este método presenta un error entre 0.5 — 1.5 % para estos compuestos no

polares:

o AT? [ 14 270(p,)* |
B T L0367, (T, — 1))/ ' T, + 270()?

(5.44)

donde A es el pardmetro determinado por la contribuciéon de grupos, 7T, es la
temperatura reducida y y. es el momento dipolo reducido modificado determinado

a través de la siguiente ecuacion:

(1P,

[, = 52.46 (5.45)

[

donde 4" es el momento dipolo descrito anteriormente en la Tabla: 5.3, P, es la pre-
sion critica y T, es la temperatura critica.
El parametro A relacionado con la contribucién de grupos para compuestos organi-

cos esta determinado por la siguiente relacion:

PM*Y2T,

A=10"—=——+°
Z n;C;

(5.46)

donde PM es la masa molar, n; es la cantidad de grupo funcional presente en la
molécula y C; es la contribucién de grupos para la viscosidad de vapor, cuyos valores

se describen en la Tabla: 5.4.
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Grupo funcional | C;
CHj 9.04
CH, 6.47
COOH 18.65
—HC =CH- 5.53

Tabla 5.4: Contribucidn de grupos funcionales para el modelo de Reichenberg [5]

5.2.12 CONDUCTIVIDAD TERMICA LIQUIDA

La conductividad térmica es la medida de la velocidad en la que el calor se

conduce a través de un material y esta definida como la constante de proporciéon en

la ley de Fourier para la conduccion de calor, la cual relaciona el gradiente de tempe-

ratura con el flux de calor por unidad de area, en este caso el material de conduccién

son las gotas del biodiesel. En el biodiesel liquido la transferencia de energia ocu-

rre mas eficientemente por conduccion a través de los pozos intramoleculares entre

moléculas que a través de la colisién de estas mismas. Por esta razon la conducti-

vidad térmica disminuye con el aumento de la temperatura. La conductividad del

liquido se determina utilizando el método de Missenard para compuestos organicos

[3]:

 kalorsk[3 +20(1 — T,)2/3

ky =

3+ 20[1 — (273/T,)]2/3

(5.47)

donde T, es la temperatura reducida, T, es la temperatura critica de cada acido

graso v kila7s k es la conductividad térmica liquida a 273 K dada por la siguiente

relacion:
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9.0210-3(Le )10
kilorar = Nf;iw £ (5.48)

donde T}, es la temperatura normal de ebullicién, p’ es la densidad del liquido a 273
K, PM es el peso molecular, C]; es la capacidad calorifica del liquido a 273 Ky N

es el nimero de 4tomos en la molécula.

5.2.13 CONDUCTIVIDAD TERMICA DE VAPOR

La conductividad de los gases es primordialmente por colisién molecular, y la
conductividad incrementa con el aumento de temperatura, puesto que incrementa
la velocidad molecular. Para determinar esta propiedad se empleara el método pro-
puesto por Chung et al. [26] para vapores organicos:

kPM R

= 3750 (—
o =3

(5.49)

donde PM es el peso molecular, p es la viscosidad del gas determinada por la
ecuacion 5.44, C, es la capacidad calorifica a volumen constante, R es la constante
universal de los gases y ¥ es la contribuciéon de grupo y los grados internos de liber-

tad determinada por la siguiente relacion:

0.215 4 0.28288a — 1.0613 + 0.26665

U1
+ ol 0.6366 + 37 + 1.061a,3

) (5.50)

donde « es la capacidad calorifica interna reducida a volumen constante determinada
por la ecuacion 5.51, [ es la razon de viscosidad con el producto de la densidad y la
propia difusividad interna a la condicion de gas diluido determinada por la ecuacién

5.52 'y v es la contribucién debida a la ubicacién interna determinada por la ecuacion
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2.53.

a=()-3 (5.51)

donde C, es la capacidad calorifica a volumen constante y R es la constante universal

de los gases.

8= p% = 0.7862 — 0.7109w + 1.3168w> (5.52)

donde w es el factor acéntrico de cada acido graso.

v =2.0+10.5T7 (5.53)

donde T, representa la temperatura reducida.

5.2.14 TENSION SUPERFICIAL

La tensién superficial, juega un papel muy importante en el proceso de atomi-
zacion, puesto que es la propiedad encargada de mantener la gota esférica y contra-
rresta las fuerza aerodinamicas, ejercidas por la camara de combustion, encargadas
de desintegrar la gota, atomizar y mezclar el combustible con el aire de la camara.
Esta propiedad esta definida como una capa en la interfaz vapor-liquido, es una ten-
sién y se contraera para minimizar el area superficial.

La tensién superficial es debida a las grandes fuerzas de atraccién que experimentan
las moléculas en la interfaz a partir de las moléculas en la fase liquida, esta tension

es mucho mas grande que la de la fase gaseosa de baja densidad. Estas fuerzas son
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debidas a las fuerzas intramoleculares en la superficie de la gota del biocombustible
y se forma una gota para disminuir el area superficial.

Una de las formas para determinar la tension superficial es relacionarla con la den-
sidad del liquido y un termino independiente de la temperatura pero dependiente de

los grupos funcionales 5.54:

[>_niAP]p;

7 )t (5.54)

o=

donde n; es la cantidad de grupo funcional presente en la molécula, AP, es la
contribucion de grupos conocido como Parachor, cuyos valores se describen en la
Tabla: 5.5, p es la densidad del liquido a diferentes temperaturas y PM es la masa

molar de cada compuesto. La relacién 5.54 fue propuesta por Allen et al. [27].

Grupo funcional | AP,

CHs 55.25
CH, 40.11
COOH 74.57

—-HC =CH- 34.57

Tabla 5.5: Contribucidn de grupos funcionales para el modelo de Allen [5]

No se puede manejar la tension superficial de la mezcla como una relacién lineal
utilizando la regla de mezclado de Kay para el mezclado puesto que la composicién
de la superficie del liquido no es necesariamente la misma que la del resto de las
propiedades, puesto que los componentes con menor tensién superficial producirian
menos de el 100 % de efecto en la mezcla prediciendo valores superiores de tensién
superficial. Los componentes con menor tensién superficial tendran una influencia
menor en la mezcla que los de mayor. Debido a esto se realiza una funcion-peso, la

cual corresponde a la ecuacion 5.55, ésta no es mas que una relacion lineal derivada
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de la tension superficial, para esto se toma un factor de peso total para la maxima
tension superficial con un valor de 1 y un valore de 0.93 para la minima tensién
superficial.

Esta relacion se grafica contra los valores minimos y méximos obtenidos de tensién
superficial para cada dcido graso, con el fin de obtener la pendiente de una recta y

la interseccién con el eje de las ordenadas.

Omezcla = szazyz (555>

donde w; es el factor de peso, o; es la tensién superficial individual de cada
acido graso, y; es la fraccién de cada acido graso. El factor de peso esta dado por
w; = mo; + ¢, relacién que implica que el factor de peso de cada componente no es
constante, pero sera una funcién de su posicion relativa en la mezcla, con respecto

a la magnitud de su tension superficial.

5.2.15 DIFUSIVIDAD DE VAPOR

Al igual que la viscosidad y la conductividad térmica, la difusividad de vapor
es una constante proporcional entre un gradiente y su rapidez de difusién. Asi como
la viscosidad esta presente la cantidad de movimiento, la conductividad térmica en
la transferencia de energia, la difusividad estd presente en el movimiento de una
substancia dentro de otra por un gradiente de concentracion. La difusion es més
compleja que el flujo viscoso o la conduccion de calor, debido a la complejidad que
es operar con mezclas. Las unidades de la difusividad © son m?/s, mismas unidades
que las constantes de proporcionalidad de la cantidad de movimiento y energia. El
transporte de cantidad de movimiento es a causa de un gradiente de cantidad de

movimiento como se muestra en la ecuacién 5.56, el transporte de energia es causa
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de un gradiente de cantidad de energia como se muestra en la ecuacion 5.57 y el
transporte de materia a causa de un gradiente de concentracién como se muestra en

la ecuacién 5.58 [28].

Ty = —Vd—y(pvx) (5.56)

— —o Lo (5.57)

Jaz = =0 i( A) (5.58)
Ax — Ade P .

La difusividad ®4p de un sistema binario, descrita a través de la ecuacion
5.59, es una funcién de la temperatura, la presion y la composicion, mientras que la
viscosidad y la conductividad térmica son una funcion de la presion y la temperatura
Unicamente, por esta razén la difusividad de un sistema en particular dependera de
la composicién de dicho sistema. El cédigo CFD OpenFOAM utiliza la relaciéon para
el calculo de la difusividad, con el cambio de unidades para el sistema internacional,

propuesta en el manual del Instituto Americano del Petroleo [29],

0.0204T {537 + 57 1

PIQZ )+ (o v2)P)P?

Dap =

(5.59)

donde PMy es la masa molar del combustible, PM, es la masa molar de la

atmosfera, P es la presion del sistema en este caso corresponde a la contrapresién
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de la cAmara y ), v; es la suma de los volimenes de difusién atémica de cada com-

ponente, cuyos valores se describen en la Tabla: 5.6.

Grupo funcional | Difusiéon atémica
C 16.5
H 1.98
O 5.48
Ny 17.9

Tabla 5.6: Volumenes de difusion atomica [29]

Esta contribucion permite estimar la difusividad de cada compuesto, sin em-
bargo el biodiesel no es un compuesto puro, por lo tanto no es posible determinar
una contribucién de grupos para una amplia gama de compuestos. Con el objetivo
de poder determinar la difusividad de vapor se recurre a la modificacion de Wilke &
Lee de la teoria cinética de Chapman & Enskog, dada por la ecuacién 5.60 la cual

toma en consideracién las fuerzas intermoleculares presentes en el vapor [3],

3.03 — &19;9’2](10—3)T3/2

Dpa = =y (5.60)
P-PMo% ,Qp

donde T es el rango de temperaturas, P es la presion del sistema, PM ;,/j son
los pesos moleculares de los compuestos en el sistema definida por la ecuaciéon 5.61,
ora la longitud de onda caracteristica definida por la ecuacién 5.62, la cual depen-
de de las fuerza intermoleculares y {1p es la integral de colisiéon por difusiéon, este

parametro esta en funcion de la temperatura definido por la ecuacion 5.63 el cual
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depende del campo de potencial intermolecular o pardmetro energético de Lennard-
Jones.
1 I R

PMpa = 2[PMF + PMA]

(5.61)

donde PMp y PM4 son los pesos moleculares del combustible y de la atmosfera,

respectivamente.

OpA = Tk T 0A (5.62)

donde op y 04 son los parametros de Lennard-Jones para la longitud caracteristica

1/3

molecular definidos para cada compuesto como o = 1.18V,"" donde V; es el volumen

molar liquido.

A C E G

Qp = (T%)B + o DT + oFT* + cHT™ (5.63)

donde A, B, C, D, E, F, G y H son coeficientes para el modelo y T* la tempera-
tura adimensional en funcion del parametro de Lennard-Jones de energia potencial
definido por ¢ = 1.15T;.

En el caso de los gases atmosféricos ya sea Ny, aire, entro otros pueden ser conside-
rados como substancias poliatémicas sencillas y se encuentran reportados en [28].
Sin embargo la relacién para la difusividad empleado por el codigo CFD OpenFOAM
ocupa un parametro de contribucién, el cual no existe para un biodiesel, por lo tanto
al determinar la difusividad mediante otro método es posible determinar la difusién
atomica para el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Como se ha mencionado anteriormente el objeto de las correlaciones empiricas no
es programarlas en el cédigo, puesto que dependen de la quimica molecular de ca-
da acido graso, tarea que seria poco practica y muy especifica para un biodiesel en

particular, por lo tanto, se realizaran regresiones no lineales a modo de ajustar los
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resultados obtenidos por las correlaciones empiricas a los modelos empleados por el
cédigo CFD OpenFOAM descritos en la seccion 2.5.1.

A continuacion se presenta un compendio de los métodos empleados para la deter-
minacién de las propiedades asi como los resultados obtenidos de las propiedades de

transporte y termo-fisicas para los dcidos grasos y para el biodiesel.

5.3 ANALISIS DE LAS PROPIEDADES DE LOS ACIDOS

GRASOS Y DEL BIODIESEL

La presente seccién esta compuesta de dos subsecciones, en la primera se ex-
pondran los resultados para cada una de las propiedades descritas en la Tabla: 5.7
de los 10 &acidos grasos mostrados en la Tabla: 4.3, y en la segunda se describiran
los coeficientes obtenidos a partir de las regresiones no lineales para los 10 acidos
grasos.

Ademas en ambas secciones se expondran las propiedades para el biodiesel derivado

del aceite usado de cocina.

5.3.1 CORRELACIONES EMPIRICAS DE GRUPOS FUNCIONALES

PARA LOS ACIDOS GRASOS

Anteriormente se describieron las correlaciones empleadas para el computo de
las propiedades de transporte y termo-fisicas las cuales emplean la quimica molecu-
lar de cada &acido graso; a continuacion se expondran los resultados obtenidos por

las correlaciones.
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Propiedad de transporte o termo-fisica

Método de estimacién

1 | Propiedades criticas Método de Ambrose [6]

2 | Mezclas de 4cidos grasos Ley de Kay y Raoult [3, 15]

3 | Densidad Rackett-Ramirez Verduzco [6, 10]
4 | Presién de vapor Método de Vetere [12]

5 | Entalpia de vaporizacién Método de Fish [18]

6 | Capacidad calorifica liquida Método de Rowlinson-Bondi [3, 19]
7 | Capacidad calorifica del vapor Método de Joback [3]

8 | Segundo coeficiente virial Método de Tsonopolus [3]

9 | Viscosidad liquida Método de Ramirez Verduzco [10]
10 | Viscosidad del vapor Método de Reichenberg [5, 25]

11 | Conductividad térmica del liquido Método de Missenard [3]

12 | Conductividad térmica del vapor Método de Chung [26]

13 | Tension superficial Método de Allen [27]

14 | Difusividad de vapor Método de Wilke-Lee [3]

Tabla 5.7: Métodos propuestos para la estimacion de las propiedades de transporte y

termo-fisicas de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Propiedades criticas de los acidos grasos y del biodiesel

Aplicando las correlaciones descritas en la seccion 5.2.1 se obtienen los resultados

mostrados en la Tabla: 5.8:
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Acidos grasos
Propiedades [C6:0] [C14:0] [C16:0] [C16:1] [C18:0]
T.[K] 667.25 668.54 768.26 770.30 775.21
P.[bar] 31.54 16.44 14.68 15.03 13.26
VC[ZTO?] 395.50 836.30 946.50 926.50 1056.70
Ty K] A77.15 523.65 611.15 611.15 625.15
w 0.6412 0.9693 1.0446 1.0342 1.1167
Propiedades [C18:1] [C18:2] [C18:3] [C20:0] [C22:0]
T.| K] 773.30  796.34  798.30 736.48  783.10
P.[bar] 13.53 13.84 14.15 12.10 11.12
V;[‘;Z’”;;] 1036.70 1016.70 996.70 1166.70 1277.10
Ty K 622.15 639.15 639.15 601.15 646.15
w 1.1055 1.0968  1.0866 1.1856  1.2512

Tabla 5.8: Propiedades criticas de los dcidos grasos caprico, miristico, palmitico,

palmitoléico, estedrico, oléico, linoléico, linolénico, araquidico y behénico

En la Tabla: 5.8 se demuestra la primera diferencia y lo imperativo del conocer
la composicion del biodiesel, puesto que el nimero de carbonos y dobles enlaces
presentes en la molécula afectara la a las propiedades. Usando las reglas de mezclado
descritas en la seccién 5.2.3 se pueden determinar las propiedades para el biodiesel,
sin embargo el codigo CFD OpenFOAM requiere no tnicamente las propiedades
criticas sino ademads el factor de compresibilidad critico Z., la temperatura y la
presiéon en el punto triple, el momento dipolo y el parametro de solubilidad del
biodiesel. Por lo tanto, es necesario determinar esos factores antes de completar la

informacion critica del biodiesel.

= Factor de compresibilidad

El factor de compresibilidad para la mezcla es determinado mediante la si-

guiente relacion:
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PVe
RT,

7. = = 0.291 — 0.080w,, (5.64)

donde Z,. es el factor de compresibilidad critico, P. es la presion critica del
biodiesel, V. es el volumen critico del biodiesel, T, es la temperatura critica y

Wy, es el factor acéntrico de la mezcla [3].

= Parametro de Solubilidad
También conocida como la energia de cohesion, la cual mide las fuerza inter-
moleculares responsables de la unién o la cohesién de un material y puede ser
definida como la raiz cuadrada de la densidad de energia de cohesién. La re-
lacién entre el pardametro de solubilidad y la densidad de energia de cohesion

esta dada por la siguiente relacion:

E
— chl/? = (——
v ¢ <Vmol

AH,— RT

1/2 —
) ( Vmol

)1/ (5.65)

donde ch es el parametro de cohesion, E es el calor latente de evaporacion, V o1
es el volumen molar, AH, es la entalpia de vaporizacién, R es la constante de
los gases y T es la temperatura de referencia. Batista et al. [30] emplean esta

relacion para sistemas no polares como es el caso del biodiesel.

En la Tabla: 5.9 se muestran propiedades criticas del biodiesel derivado del aceite

usado de cocina.
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Propiedades criticas del biodiesel
Mlkg/kmol] 276.91
T.[K] 772.43
P[Pal 1.25710°
Vo[ ] 1.016

Ze 0.2036
Tiripte| K] 253.15
Pyripie| Pal 8.202107°
Ty[K] 619.774
[debyel] 1.264

Wi 1.0917
v[(:5)V3 3.92210*

Tabla 5.9: Propiedades criticas del biodiesel empleadas en el codigo CFD OpenFOAM

Densidad
Empleando las relaciones propuestas en la seccién 5.2.4 se obtienen los resultados
representados en la Figura: 5.5, concretamente en esta figura se puede observar un
aumento de la densidad con el aumento en la cadena de hidrocarburos, asi como
el aumento en la cantidad de dobles enlaces varia gradualmente el valor absoluto
de la densidad. Los resultados obtenidos mediante el acoplamiento de la relacion de
Rackett-Ramirez Verduzco siguen la misma tendencia que los valores experimentales

reportados en [11, 31, 32] con un porcentaje de error menor al 0.5 %.

Presiéon de vapor
Empleando las relaciones propuestas en la seccién 5.2.5 se obtienen los resultados
representados en la Figura: 5.6, especificamente en la figura se puede observar una
variacion en la presion de vapor de los diversos acidos grasos. Los acidos grasos son
componentes organicos de baja volatilidad, por lo tanto al aumentar la cadena de hi-

drocarburos disminuye la presién de vapor [33, 14] ademads las moléculas con cadenas
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Figura 5.5: Densidad de los acidos grasos presentes en el biodiesel derivado del aceite

usado de cocina

mas corta requieren menor energia para su evaporacion elevando su presion de vapor.

Entalpia de vaporizacion

Como se comenté en la seccion 5.2.6, la relacion propuesta por Fish et al. [18] es
un método ampliamente empleado y genera resultados satisfactorios para la entalpia
de vaporizacion de los acidos grasos. En la Figura: 5.7 se muestra la tendencia que
siguen los acidos grasos al disminuir la entalpia de vaporizacion molar en funcién del
nimero de carbonos [34], sin embargo el cédigo CFD OpenFOAM, ocupa la entalpia
de vaporizacion especifica, por lo tanto es necesario tratar la entalpia de vaporizacién
de la Figura: 5.7 en funcion de la masa, obteniendo los resultados representados en
la Figura: 5.8, donde se puede observar como la entalpia de vaporizacién especifica
disminuye con el aumento de la temperatura ademéas de una disminucién del valor
absoluto con una disminucién en la cadena de hidrocarburos.

Cabe destacar el comportamiento del acido caproico el cual tiene una entalpia de
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Figura 5.6: Presiones de vapor de los dcidos grasos presentes en el biodiesel derivado

del aceite usado de cocina

vaporizacién més alta a temperaturas bajas, estd influenciado por su masa molar
y por el aumento en el momento dipolo que mantiene la molécula unida a bajos
niveles de energia, sin embargo en los rangos de temperatura de trabajo habitual de
un motor tiene un decaimiento muy pronunciado a comparacién con el resto de los

acidos grasos de cadenas mas largas.

Capacidad calorifica del liquido
La variacién en la cadena de hidrocarburos genera una variacion en la capacidad
calorifica. El método propuesto en la secciéon 5.2.7 es una buena aproximacién para
la determinacién de la capacidad calorifica y reproduce acertadamente la tendencia
al incremento en la capacidad calorifica con el aumento en la temperatura segin
expone Cedeno et al. [35], esté aumento se ve propiciado por colisiones moleculares
que favorecen el calentamiento y la entrega de energia. En la Figura: 5.9 se puede

observar como la capacidad calorifica aumenta al incrementar la temperatura, sin
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Figura 5.7: Entalpia de vaporizacién molar para los 4cido grasos presentes en el

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

embargo dependiendo de la cadena de hidrocarburos y la cantidad de dobles enlaces
se favorece la ruptura de la molécula en la ubicacién de los dobles enlaces evitando

una correcta liberacion de energia y la entrega de electrones al oxigeno.

Capacidad calorifica del gas
La capacidad calorifica de los 4dcidos grasos aumenta con forme incrementa la cadena
de hidrocarburos, la cual a su vez aumenta al incrementar la temperatura, comporta-
miento muy simular a un hidrocarburo convencional, sin embargo en la Figura: 5.10
se muestra como la cantidad de dobles enlaces se desempenan como un factor para el
aumento de la capacidad calorifica de un gas, puesto que actiian como almacenes de
energia una vez rotos los enlaces, factor que hace que los acido grasos poliinsaturados
sean los mas 6ptimos para la liberacion de energia por la alta cantidad de electrones

presentes [36].
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Figura 5.8: Entalpia de vaporizacion especifica para los acido grasos presentes en el

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Segundo coeficiente virial
Como se comento en la seccion 5.2.9 el segundo coeficiente virial es un parame-
tro que caracteriza las fuerzas intermoleculares relacionadas con la expansion del
gas y su liberacién de energia al reaccionar con oxigeno. Un compuesto con mayor
electronegatividad tendra mayor afinidad a atraer electrones, por lo tanto un in-
cremento en la electronegatividad disminuye la capacidad de electrones libres que
puedan reaccionar con el oxigeno presente en la camara de combustion, por lo tanto
se presenta un incremento en el coeficiente virial, como puede ser observado en la Fi-
gura: 5.11, sin embargo también se puede observar un aumento del coeficiente virial
en compuestos con electroneagitividad nula como los hidrocarburos, puesto que a
medida que la temperatura aumenta, y con ello la energia cinética de las moléculas,
presentandose aumentos en las colisiones entre las moléculas, por lo tanto al aumen-
tar la temperatura aumentan las fuerzas repulsivas haciendo que el coeficiente virial

se haga menos negativo y permite la liberacion de electrones presentes en los enlaces.
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Figura 5.9: Capacidad calorifica del liquido para los acido grasos presentes en el

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Viscosidad liquida
El efecto del peso molecular y de la cantidad de dobles enlaces en la viscosidad se
puede observar en la Figura: 5.12 donde al incrementar el peso molecular se tiene un
incremento en la viscosidad, un ejemplo de este comportamiento es el dcido behénico
junto con el dcido capréico el cual tiene un decremento del 90 % en viscosidad, sin
embargo este efecto se ve mitigado conforme al aumento en la temperatura. Esta
tendencia, que siguen los dcidos grasos, fue reportada por Allen et al. [23] y por
Ramirez Verduzco[10] con una desviacion del 7% con respecto a informacién expe-

rimental.

Viscosidad de vapor
La viscosidad de vapor exhibe un comportamiento similar al segundo coeficiente vi-
rial, puesto que ésta depende de las fuerzas intermoleculares que expanden el vapor

la cual aumenta con la temperatura, debida al aumento de la energia cinética y la
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Figura 5.10: Capacidad calorifica del gas para los acido grasos presentes en el bio-

diesel derivado del aceite usado de cocina

colisién entre las moléculas presentes en el gas. En la Figura: 5.13 se puede obser-

var la variacién de la viscosidad con respecto a la cadena hidrocarbonada la cual a

su vez es funcion del momento dipolar de cada molécula. La viscosidad del vapor

disminuye conforme aumenta la cadena de hidrocarburo debido a la poca facilidad

para conseguir colisién molecular en cadenas mas grandes y pesadas.
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Figura 5.11: Segundo coeficiente virial para los acido grasos presentes en el biodiesel

derivado del aceite usado de cocina

Conductividad térmica liquida

Como se comentd anteriormente la transferencia de energia liquidos ocurre mas efi-
cientemente por conduccién a través de los pozos intermoleculares entre moléculas
que a través de la colisién de estas. Esta conduccién es mas eficiente a través de
estos potenciales intermoleculares. Como resultado de esto la conductividad térmica
de un liquido disminuye conforme aumenta la temperatura, de la misma manera que
la densidad disminuye con el aumento en la temperatura.

La conductividad disminuye al aumentar el niimero de carbonos, debido al aumento
en la cadena hidrocarbonada, la cual demanda mas energia, en cada molécula. Sin
embargo entre moléculas del mismo nimero de carbonos los dobles enlaces funcionan
como sumidero de energia por los enlaces compartidos, disminuyendo el coeficiente
de transferencia de calor, este comportamiento fue reportado para el acido oléico y
el linoléico por Perkins et al. [37], sin embargo existe poca literatura relacionada con
el resto de los 4cidos grasos. En la Figura: 5.14 se puede observar la disminucién

de la conductividad térmica con el aumento en la temperatura y la variacion con la
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Figura 5.12: Viscosidad liquida para los dcido grasos presentes en el biodiesel deri-

vado del aceite usado de cocina

cantidad de dobles en enlaces presentes en la molécula.

Conductividad térmica del vapor
Como se comentd anteriormente la conductividad térmica es la medida de la razén de
conduccién de calor a través de un material. E1 mecanismo de conduccién en gases de
baja densidad, es primordialmente via colisiones moleculares, y el valor absoluto de
k, para los gases, incrementa con la temperatura, puesto que incrementa la velocidad
de colision molecular. Los elementos con electronegatividad mas alta atraen con mas
fuerza electrones de enlace. Los acidos grasos se consideran no polares por las largas
cadenas que no permiten la atraccién de electrones como lo hacen los compuestos
polares, sin embargo entre los dcidos grasos el comportamiento puede variar por esta
caracteristica, puesto que el momento dipolar varia con la cadena de carbonos esta
variacion en la electronegatividad permite que se compartan con mayor facilidad los

electrones permitiendo que haya mayor energia cinética incrementando la conducti-
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Figura 5.13: Viscosidad de vapor para los acido grasos presentes en el biodiesel

derivado del aceite usado de cocina

vidad térmica de la fase vapor. Los mapas de potencial electrostaticos de la Figura:
5.15 muestran los momentos dipolares de enlace para el formaldehido y del acido
caproéico, en color rojo los extremos negativos y en color azul los extremos positivos

de los dipolos.

Este comportamiento asociado con la carga eléctrica de la molécula que go-
bierna el comportamiento de las propiedades de la fase vapor, motivo por el cual los
acidos grasos presentan conductividades térmicas diferentes. En la Figura: 5.16 se
muestra la conductividad térmica de la fase vapor en funcién de la temperatura y la

variacién con el tamano de la cadena hidrocarbonada.
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Figura 5.14: Conductividad térmica liquida para los acido grasos presentes en el

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Formaldehido

Acido caproico

Figura 5.15: Potencial electrostatico

Tension superficial
La tension superficial es una de las propiedades mas relevantes en el proceso de

atomizacién, la cual dependerd de la cadena de hidrocarburos y del grado de insatu-
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Figura 5.16: Conductividad térmica del vapor para los acido grasos presentes en el

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

racién de cada acido graso. Esta propiedad se debe a las atracciones intermoleculares
entre cada molécula de acido graso donde las cargas eléctricas de cada acido genera
pequenas atracciones magnéticas entre cada acido, lo que permite que las fuerzas
de atraccion molecular de las moléculas en el centro de la gota estén balanceadas
permitiendo que fluyan libremente dentro de la gota a diferencia de las moléculas en
la superficie de la gota, las cuales sus fuerzas laterales se encuentran balanceadas, sin
embargo las fuerzas inferiores jalan a la gota creando una pelicula lo que se conoce
como tensién superficial (ver Figura: 5.17), sin embargo conforme aumenta la tem-
peratura y empieza la excitaciéon molecular la fuerza de atraccion de las moléculas
decrece disminuyendo la tensién superficial.

Entre los acidos grasos saturados la tensién superficial aumenta conforme aumenta
la cadena de hidrocarburos [27, 38], sin embargo entre los acidos grasos insatura-
dos entre mayor nimero de dobles enlaces presentes en la molécula mayor tensién
superficial [39] en comparacién con su contra parte saturada este comportamiento

se puede observar la Figura: 5.18, esta caracteristica esta ligada al hecho de que
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los electrones presentes en los dobles enlaces mejoran las fuerzas intermoleculares

aumentando el valor absoluto de la tensién superficial.

(a) Atracciones magnéticas

Superficie de la gota

Fuerza de

empuje :|,~,}
molecular ‘

._Molécula
de 4cido graso

(b) Balance de cargas

Figura 5.17: (a) Atracciones magnéticas moleculares y (b) Balance de cargas en las

moléculas centrales y superficiales
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Figura 5.18: Tension superficial para los dcido grasos presentes en el biodiesel deri-

vado del aceite usado de cocina

5.3.2 REGRESIONES NO LINEALES

El objeto de emplear correlaciones empiricas es computar las propiedades me-
diante modelos universales y aplicables a todo tipo de compuestos, sin embargo
programar cada uno de estos métodos seria una tarea compleja y muy limitada
puesto que seria para el uso de un biodiesel en particular y no para uno de compo-
sicion variable, debido a esto los resultados obtenidos seran ajustados a los modelos
empleados por el cédigo CFD OpenFOAM presentados en la seccion 2.5.1 mediante
regresiones no lineales, obteniendo asi las constantes empleadas en dichos modelos,
por lo tanto conociendo la composicién y usando estas constantes se sera capaz de
simular un chorro de biodiesel de una variada composicién o cualquier actividad que

involucre una propiedad en funcion de la temperatura.
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Coeficientes para el modelo de la densidad
El modelo descrito en la seccion 2.5.1 mediante la ecuacion 2.9 empleado por el codi-
go CFD OpenFOAM para la determinacion de densidad fue propuesto por el sistema
nacional de informacion de referencia entandar y por el instituto Americano de inge-
nieros quimicos, por su siglas en ingles NSRDS-AICHE(National Standard Reference
Data Series-American Institute of Chemical Engineers). Dicho sistema propone el
uso de la funcién NSRDS-5, la cual emplea tres coeficientes para la resolucion de
la densidad. En la Tabla: 5.10 se presentan los coeficientes para cada acido graso

presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Acido graso A B D

C6:0] 60.34218 0.2343221 0.2857143

C14:0 46.47038 0.2055518 0.2857143

C16:0 42.16299 0.1989425 0.2857143

C16:1 43.0525  0.1998532 0.2857143
39.5324  0.1926172 0.2857143

C18:2 41.00932 0.1943674 0.2857143
C18:3 41.86662 0.1952623 0.2857142
C20:0 37.64142 0.1865793 0.2857143
©22:0 34.9317  0.1808221 0.2857142

}
]
]
]
C18:1] 40.45482  0.1936055 0.2857143
]
]
}
}

Tabla 5.10: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de densidad
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Coeficientes para el modelo de la presion de vapor
El modelo empleado por el cédigo CFD OpenFOAM para determinar la presién de
vapor de cada componente mediante la ecuaciéon 2.10. La NSRDS-AICHE propone la
funcion NSRDS-1, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucién de la presién de
vapor. En la Tabla: 5.11 se presentan los coeficientes para cada dcido graso presente

en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Acidos grasos A B C D E

C6:0] 142.143  -9621.431 -18.29793 1.155210~° 2.027901

C14:0 141.6068 -9836.696 -18.38755 1.1362107° 2.046857

C16:0 144.3114 -13210 -17.87378  1.278x107° 1.961082

C16:1 144.3827 -13280 -17.8601  1.284x107° 1.958613
144.4014 -13500 -17.8528  1.300z107° 1.957324

]
]
]
]
C18:1] 144.7345 -13880  -17.78892 1.3302107° 1.94797
]
]
]
]

C18:2 144.8519 -14140 -17.76405 1.3392107°  1.940195
C18:3 144.9448 -14240 -17.74608  1.3492107°  1.936662
C20:0 143.6794 -12490 -18.013 1.04221075  2.013621
C22:0 144.0282 -13240 -17.9388  1.083x107° 1.992583

Tabla 5.11: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la presion de vapor

Coeficientes para el modelo de la entalpia de vaporizacién
El modelo empleado por el cédigo CED OpenFOAM para determinar la entalpia de
vaporizacién de cada componente mediante la ecuacién 2.11, donde la NSRDS-AICHE
propone la funcién NSRDS-6, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucion de
la entalpia de vaporizacion. En la Tabla: 5.12 se presentan los coeficientes para cada

acido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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Acidos grasos A B C D E

C6:0] 580100 -0.4864856 1.577404  -0.8745876 0.1553848

C14:0 464600 0.0451086  0.3630416  0.4182971  -0.3872139
C16:0 509100 -0.0477377 0.6012561  0.2345074  -0.3527579
C16:1 527700 0.1707282  0.0422047  0.8034817 -0.5740778
C18:0 420200 -1.127226  3.452901 -2.704719  0.7794714

]
|
]
]
C18:1] 419700 -1.105869  3.435544  -2.735753  0.8089476
]
]
]
]

C18:2 544500 0.329401 -0.3270012 1.167298 -0.7131238
C18:3 550600 0.4201673 -0.5651482 1.393197  -0.7878864
C20:0 383900 -1.225926  3.704695 -2.945191  0.8703534
C22:0 478700 -0.1804454 0.9850284  -0.0885607 -0.2669735

Tabla 5.12: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la entalpia de va-

poOTIZACION,

Coeficientes para el modelo de la capacidad calorifica del liquido
El modelo empleado por el cédigo CEFD OpenFOAM para determinar la capacidad
calorifica del liquido de cada componente mediante la ecuacién 2.13, la NSRDS-
AICHE propone la funcién NSRDS-0, la cual emplea seis coeficientes para la resolucién
de la capacidad calorifica del liquido. En la Tabla: 5.13 se presentan los coeficien-

tes para cada acido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Coeficientes para el modelo de la capacidad calorifica del vapor
El modelo empleado por el cédigo CEFD OpenFOAM para determinar la capacidad
calorifica del vapor de cada componente mediante la ecuacion 2.14, la NSRDS-AICHE
propone la funcion NSRDS-7, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucion de
la capacidad calorifica del vapor. En la Tabla: 5.14 se presentan los coeficientes para

cada acido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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Acidos grasos A B C D E F

C6:0] -25380 347.4456 -1.72840 0.004241 —5.115210°¢ 2.4312107°
C14:0 -13660 194.4472  -0.96081 0.002363 —2.857x10°¢ 1.361x107°
C16:0 -7006.223 104.1835 -0.47576 0.001084 —1.206x107¢ 5.2372101°
C16:1 -6245.297  93.22777 -0.42544 0.000971 —1.0832x107¢ 4.713210~1°
C18:0 -3833.246  66.41455 -0.30188 0.000695 —7.803z1077 3.4182101°

]
]
]
]
C18:1] -4506.863 73.78019 -0.33531 0.000769 —8.6082107 3.7622107'°
]
]
]
]

C18:2 -310.933  24.29893 -0.10859 0.000262 —3.057z1077 1.384z1071°
C18:3 -193.9088 22.42990 -0.09977 0.000241 —2.831x107¢ 1.2872107'°
C20:0 -4328.674  73.02620 -0.34077 0.000807 —9.353z107¢ 4.244x107°

C22:0 -1644.848  39.75283 -0.17792 0.000416 —4.7372107% 2.0991z10~°

Tabla 5.13: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la capacidad ca-

lorifica del liquido

Coeficientes para el modelo del segundo coeficiente virial
El modelo empleado por el cédigo CFD OpenFOAM para determinar el segundo
coeficiente virial de cada componente mediante la ecuacion 2.15, la NSRDS-AICHE
propone la funcién NSRDS-4, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucién del
segundo coeficiente virial. En la Tabla: 5.15 se presentan los coeficientes para cada

acido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Coeficientes para el modelo de la viscosidad liquida
El modelo empleado por el codigo CFD OpenFOAM para determinar la viscosidad
liquida de cada componente mediante la ecuacién 2.16, la NSRDS-AICHE propone la
funcion NSRDS-1, la cual emplea tres coeficientes para la resolucién de la viscosidad
liquida. En la Tabla: 5.16 se presentan los coeficientes para cada acido graso presente
en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina. Como se menciond anteriormente
la forma de esta ecuacion es analoga en su forma extendida a la ecuacién 2.10, para

la presién de vapor de evaluada por Vetere et al. [12].
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Acidos grasos A B C D E

[C6:0] 863.0641 2813.599 -1318.201 1650.199 -602.015
[C14:0] 934.8723 3237.078 -1324.044 1883.329 -604.0795
[C16:0] 942.991  3284.827 -1324.719 1909.726 -604.332
[C16:1] 519.5362 2890.862 -1004.479 1610.728 -451.3841
[C18:0] 949.347  3323.289 -1324.895 1930.621 -604.3603
[C18:1] 909.881  3233.066 -1319.847 1918.008 -602.7147
[C18:2] 869.8065 3141.686 -1314.307 1905 -600.9611
[C18:3] 828.8168 3048.992 -1307.988 1891.333 -598.9709
[C20:0] 1071.723 3765.741 -1325.429 2186.749 -604.568
[C22:0] 1173.373  4135.966 -1325.681 2400.705 -604.6588

Tabla 5.14: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la capacidad ca-

lorifica del vapor

Acidos grasos A B C D E

C6:0] 0.0016997  -1.45537  -1468000 —2.786x10™ 5.177x10%
C14:0 0.0010501  0.1438498 -1994000 —3.777x10*® 7.203210%
C16:0 -0.0024707 4.128352  -4194000 —8.566x10'® 1.6442102
C16:1 -0.0024675 4.065027  -4147000 —8.479x10'® 1.627x102!
C18:0 -0.0032635 5.256582  -4642000 —9.541x10'® 1.835x102

C18:2 -0.0042083 6.182805  -5077000 —1.054210'° 2.026210%
C18:3 -0.0041854 6.097639  -5023000 —1.043210' 2.006210%
C20:0 -0.0017366 3.798791  -3788000 —7.653x10'® 1.473210%
C22:0 -0.0046351  7.262782  -5397000 —1.124x10'° 2.167x102%

]
]
]
]
C18:1] -0.0030523  4.962927  -4488000 —9.212¢10' 1.771210%"
]
]
]
]

Tabla 5.15: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion del sequndo coeficiente

virial
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Acido graso A B C

[C6:0] -14.03049 2008.998 —4.774x1076
[C14:0] -12.43317 2008.964 -0.0001092
[C16:0] -12.15945 2008.969 —9.273x107°
[C16:1] -12.30506 2008.965 -0.0001049
[C18:0] -11.91489 2009 —1.50521077
[C18:1] -12.05864 2009 —6.62921078
[C18:2] -12.20197 2008.97  —9.057x107°
[C18:3] -12.34594  2008.969 —9.3542107°
[C20:0] -11.69277 2009 —1.41121077
[C22:0] -11.48976 2009 —3.50921077

Tabla 5.16: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la viscosidad liquida
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Coeficientes para el modelo de la viscosidad de vapor
El modelo empleado por el codigo CFD OpenFOAM para determinar la viscosidad
de vapor de cada componente mediante la ecuacién 2.17, la NSRDS-AICHE propo-
ne la funcién NSRDS-2, la cual emplea cuatro coeficientes para la resolucién de la
viscosidad de vapor. En la Tabla: 5.17 se presentan los coeficientes para cada acido

graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Acido graso A B C D
C6:0] 3.40921077 0.6417216 519.0745 -56900
C14:0 3.537x1077 0.5972528 631.762 -66310
C16:0 2.85121077 0.6219277 631.8172 -69830
C16:1 3.01921077 0.6224427 631.583  -69870

2.66721077 0.6235789 631.1192 -69970

]
]
]
]
C18:1] 2.888x1077 0.6209825 637.2222 -70440
]
]
]
]

C18:2 2.853x1077 0.6303168 623.7406 -69910
C18:3 3.00521077 0.6316322 621.1359 -69730
C20:0 3.59721077 0.6168413 627.0074 -68440
C22:0 2.416x1077  0.6254302 630.2745 -70120

Tabla 5.17: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la viscosidad del

vapor
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Coeficientes para el modelo de la conductividad térmica del liquido
El modelo empleado por el cédigo CEFD OpenFOAM para determinar la conductivi-
dad térmica del liquido de cada componente mediante la ecuacién 2.18, la NSRDS-
AICHE propone la funcion NSRDS-0, la cual emplea seis coeficientes para la resolucion
de la conductividad térmica del liquido. En la Tabla: 5.18 se presentan los coeficien-

tes para cada acido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.

Acido graso A B C D E F

C6:0] 0.56735 -0.003983 1.82z107° —4.372107%  5.1621071! —2.42210714
C14:0 0.43825 -0.002990 1.362107° —3.272x107%  3.87x10~ 1 —1.82210714
C16:0 0.24271 -0.000639 2.772107° —7.472107°  9.25210712 —4.4421071°
C16:1 0.21697 -0.000487 2.102107° —5.882107%  7.45210712 —3.6421071°
C18:0 0.21021 -0.000297 1.22x10°° —4.0020107%  5.482107'2 —2.822107%

[

[C14:0]

[C16:0]

[C16:1]

[C18:0]

[C18:1] 0.21539 -0.000371 1.56z10°6  —4.75210° 6.282107"2  —3.162107%
[C18:2]

[C18:3]

[C20:0]

[C22:0]

C18:2 0.17047 0.000185 —9.75210~7 9.13z107'°  9.65x10~* —5.10210716
C18:3 0.16773  0.000209  —1.092107% 1.172107° —1.9221071%  —3.82210716
C20:0 0.47050 -0.003312 1.43z107° —3.202107%  3.50210~ 11 —1.50x10~ 1
C22:0 0.26533 -0.000909 3.44z107° —7.78x107° 8.52x107'2 —3.73x1071°

Tabla 5.18: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de la conductividad

térmica del liquido

Coeficientes para el modelo de la conductividad térmica de vapor
El modelo empleado por el cédigo CEFD OpenFOAM para determinar la conducti-
vidad térmica de vapor de cada componente mediante la ecuacion 2.19, la NSRDS-
AICHE propone la funcion NSRDS-2, la cual emplea tres coeficientes para la reso-
lucion de la conductividad térmica de vapor. En la Tabla: 5.19 se presentan los
coeficientes para cada acido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado
de cocina. Tanto la viscosidad como la conductividad térmica de la fase gaseosa pue-

den ser correlacionadas con la misma ecuacion, debido a que ambas estan en funcién
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de las fuerzas intermoleculares del biodiesel siendo la conductividad térmica de la

fase gaseosa dependiente de la viscosidad de dicha fase [26].

Acido graso A B C

[C6:0] -1001.519 0.6316545 —1.210x10°
[C14:0] -916.8921 0.6366765 —2.088x10°
[C16:0] -999.2526  0.6502713 —2.857x10°
[C16:1] -1468.091  0.6326444 —3.904210°
[C18:0] -1409.032  0.6513606 —4.653x10°
[C18:1] -1687.966  0.6492542 —5.258x10°
[C18:2] -2203.431  0.6496575 —6.580210°
[C18:3] -2534.194  0.6475219 —7.110x10°
[C20:0] -2596.475 0.6472523 —7.032210°
[C22:0] -2182.362  0.6527651 —9.338210°

Tabla 5.19: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de

térmica del vapor

la conductividad
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Coeficientes para el modelo de la tension superficial
El modelo empleado por el cédigo CFD OpenFOAM para determinar la tension su-
perficial de cada componente mediante la ecuacién 2.20, la NSRDS-AICHE propone
la funcién NSRDS-6, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucién de la tensién
superficial. En la Tabla: 5.20 presenta los coeficientes para cada acido graso presen-
te en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina. La correlacion de Stephan
establece la dependencia de la entalpia de vaporizacién con la tension superficial,
debido a esto es posible utilizar la misma funcién termodinamica que la entalpia de

vaporizacién dada por la ecuacién 2.11, para el cdlculo de la tensién superficial [40].

Acidos grasos A B C D E

C6:0] 0.0683064 3.271168 -5.830284 7.661095 -4.040282
C14:0 0.0894928 3.356945 -5.655834 7.441811 -3.982249
C16:0 0.0820788 3.417211 -5.648458 7.37469  -3.954829
C16:1 0.0834442 3.420459 -5.650959 7.35264  -3.934891
C18:0 0.0842265 3.451875 -5.626098 7.320936 -3.931374

C18:2 0.0859565 3.460851 -5.63617  7.281365 -3.89311

C18:3 0.0880193 3.505881 -5.758617 7.394938 -3.929457
C20:0 0.091443  3.517796 -5.715133 7.410996 -3.972449
C22:0 0.0884578  3.542247 -5.697 7.410063 -3.992918

[

[C14:0]

[C16:0]

[C16:1]

[C18:0]

[C18:1] 0.0862584 3.453284 -5.628835 T7.30272 -3.913807
[C18:2]

[C18:3]

[€20:0]

[C22:0]

Tabla 5.20: Coeficientes de los dcidos grasos para la ecuacion de tension superficial
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Para demostrar la exactitud de los coeficientes se grafican las correlaciones
empiricas contra el modelo ajustado del codigo CFD OpenFOAM para las propieda-
des de transporte y termo-fisicas del acido oléico; acido graso de mayor proporcion en
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina. En la Figura: 5.19 a la Figura: 5.21
se presenta la comparativa entre las correlaciones empiricas de grupos funcionales

con los modelos empleado por el cédigo CED OpenFOAM.
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Figura 5.19: Propiedades de transporte y termo-fisicas para el acido oléico (a) densidad,

(b) presién de vapor, (c) entalpia de vaporizacién y (d) capacidad calorifica del liquido
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Figura 5.20: Propiedades de transporte y termo-fisicas para el dcido oléico (e) capacidad

calorifica del vapor, (f) segundo coeficiente virial, (g) viscosidad del liquido y (h) viscosidad

del vapor
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Figura 5.21: Propiedades de transporte y termo-fisicas para el acido oléico (i) conducti-
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5.3.3 PROPIEDADES DE TRANSPORTE DEL BIODIESEL DERIVADO

DEL ACEITE USADO DE COCINA

La informacién anteriormente expuesta tiene como fin proporcionar informa-
cion util y sencilla para la determinacion de las propiedades de transporte de diez
acidos grasos que pueden estar presentes en un biodiesel con el objeto que mediante
el conocimiento de la composicion determinada mediante cromatografia se pueden
determinar de manera simple y eficiente las propiedades de transporte de los acidos
grasos o emplear los coeficientes de manera directa para la simulacién de la inyec-
cién de algin 4cido graso, sin embargo el objetivo de este estudio es la simulacién de
un chorro de biocombustible para esto se utilizaran las ecuaciones propuestas en la
seccion 5.2.3 para la determinacién de las propiedades de transporte de un biodiesel
ademas emulando la metodologia usada para la determinacién de los coeficientes
para el ajuste de los modelos del codigo CFD OpenFOAM se determinan las pro-
piedades de transporte para el biodiesel derivado del aceite usado de cocina y los

coeficientes para la simulacion en el cédigo.

Densidad

En la Figura: 5.22 se muestra la densidad del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina (B100) determinado mediante las correlaciones empiricas y mediante el
modelo propuesto por el cdédigo CFD OpenFOAM para el cual los coeficientes se
reportan en la Tabla: 5.21 estos coeficientes se comparan con los reportados para el
diesel (BO0).

En la Figura: 5.22 se muestra el aumento en la densidad del biodiesel en comparacién
con la de un diesel, la tendencia de este comportamiento fue reportado por Ramirez
et al. [10] y por Phankosol et al. [11].

El aumento en la densidad del biodiesel contribuye a la variacién en el proceso de

inyeccion, retraso de la ignicion y en el proceso de break-up en general.
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Figura 5.22: Densidad del biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Combustible A B D
B100 35.69372 0.1820349 0.2728745
B0 60.92023 0.2582 0.26628

Tabla 5.21: Coeficientes para la ecuacion de densidad de un biodiesel derivado del

aceite usado de cocina
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Presiéon de vapor
En la Figura: 5.23 se muestra la presion de vapor del biodiesel derivado del aceite
usado de cocina (B100) determinado mediante las correlaciones empiricas y mediante
el modelo propuesto por el codigo CFD OpenFOAM para el cual los coeficientes se
reportan en la Tabla: 5.22 estos coeficientes se comparan con los reportados para
el diesel (B0). En la Figura: 5.23 se muestra la disminucién en la presién de vapor
del biodiesel en comparacién con la de un diesel, esta disminucién se debe a la falta
de componentes volatiles presentes en el biodiesel, ademas esta disminucion en la
presion de vapor afecta de manera significativa el proceso de evaporaciéon para el
cual se requerird un aumento en la temperatura para igualar le presién vapor de un

diesel [1].
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Figura 5.23: Presion de vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Combustible A B C D E
B100 144.1675 -13310 -17.86923 1.621x107° 1.930388
B0 249.21 -16915 -35.195 0.028451 1

Tabla 5.22: Coeficientes para la ecuacion de la presion de vapor de un biodiesel

derivado del aceite usado de cocina
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Entalpia de vaporizacion
La entalpia de vaporizacion del biodiesel es mayor que la del diesel este comporta-
miento se muestra en la Figura: 5.24, este aumento en la entalpia de vaporizacién
afecta el proceso de formaciéon de mezcla con el aire puesto que es necesario un
aumento en la temperatura para tener una mezcla rapida y eficiente, sin embargo
el biodiesel es sensible al aumento de temperatura y en los mismos intervalos de
temperatura presenta un cambio mas abrupto que el diesel [41]. Este efecto permite
administrar de manera més eficiente el gas y las temperaturas dentro de la camara.
En la Tabla: 5.23 se muestran los coeficientes empleados para la entalpia de vapori-

zacion de un biodiesel empleados para la simulacién en el c6digo CED OpenFOAM.
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Figura 5.24: Entalpia de vaporizacion del biodiesel derivado del aceite usado de

cocina
Combustible A B C D E
B100 522300 0.2401479 -0.2036213 1.147964 -0.7324267
B0 455764.34533 0.428 0 0 0

Tabla 5.23: Coeficientes para la ecuacion de la entalpia de vaporizacion de un bio-

diesel derivado del aceite usado de cocina
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Capacidad calorifica del liquido

Un aumento en la capacidad calorifica indica que al combustible entrega menor poder
calorifico. La capacidad calorifica liquida aumenta conforme aumenta la temperatura,
en un biodiesel la cual es menor que la del diesel como se muestra en la Figura: 5.25
lo que implica que el calentamiento de las gotas de biodiesel sea més rapido que las
del diesel bajo la misma tasa de entrada de calor.

La diferencia entre la capacidad calorifica entre el biodiesel y el diesel tiende a ser
mas pronunciada a medida que aumenta la temperatura.

El biodiesel generalmente tiene un poder calorifico menor al diesel y por lo tanto
su razén de aumento de temperatura de las gotas de biodiesel tendrd a ser mayor
a las gotas de diesel bajo la misma entrada de calor. Por lo tanto, un aumento en
estd razén significa un proceso de vaporizacion mejorado.

En la Tabla: 5.24 se presentan los coeficientes empleados para la simulacion del

biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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Figura 5.25: Capacidad calorifica del liquido del biodiesel derivado del aceite usado

de cocina
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Combustible A B C D E F
B100 -7381.771 106.4078 -0.47797 0.00107 —1.168210"% 4.976x10~1°
BO 2565.7284 -4.78114 0.012036 O 0 0

Tabla 5.24: Coeficientes para la ecuacion de la capacidad calorifica del liquido de un

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Capacidad calorifica del vapor

La capacidad calorifica del vapor es de especial interés puesto que determina la tasa

de transferencia de energia y la distribucion de temperaturas en la gota y en la

mezcla de aire rica en combustible. La capacidad de vapor del biodiesel es menor

que la del diesel como se muestra en la Figura: 5.26, esta variacion en la capacidad

calorifica genera un proceso de evaporacion mas eficiente pero con un desempeno

del motor deficiente. Para la simulacién del chorro se requieren coeficientes que se

muestran en la Tabla: 5.25.
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Figura 5.26: Capacidad calorifica del vapor del biodiesel derivado del aceite usado

de cocina
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Combustible A B C D E
B100 912.7285 3234.751 -1319.739 1914.571 -602.6746
B0 1134.118311 3629.178595 -1440.3 2275.293358 -682

Tabla 5.25: Coeficientes para la ecuacion de la capacidad calorifica del vapor de un

biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Segundo coeficiente virial
El segundo coeficiente virial permite predecir la expansién del gas en la ecuacién
de estado, este coeficiente en el biodiesel disminuye debido al incremento en la elec-
tronegatividad presente en el biodiesel, puesto que al atraer més electrones de los
enlaces carbén-carbén por parte de la zona del carboxilo disminuye la capacidad
de compartir electrones con el oxigeno presente en la camara de combustién. En la
Figura: 5.27 se puede observar el aumento del coeficiente virial por parte del diesel,
esto debido a su nula electronegatividad que permite el uso de los electrones de los
enlaces carbén-carbon. En la Tabla: 5.26 se exponen los coeficientes empleados para

la simulacién del chorro de biodiesel.
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Figura 5.27: Segundo coeficiente virial del biodiesel derivado del aceite usado de

cocina
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Combustibles A B C D E
B100 -0.0029789 4.84122  -4445000 —9.121210"® 1.753x10%!
B0 0.002478  -2.626920 -1427174.48284 —1.682x10%° 3.488x10%

Tabla 5.26: Coeficientes para la ecuacion del seqgundo coeficiente virial de un biodiesel

derivado del aceite usado de cocina

Viscosidad del liquido
La viscosidad liquida es una propiedad de especial interés puesto que es usada para
el modelado tanto del flujo de fluido dentro del inyector como para el proceso de
break-up y formacién de mezcla. Usualmente el combustible se inyecta a tempe-
raturas relativamente bajas aproximadamente entre 27 y 40°C' y debido a la alta
viscosidad del biodiesel se presentaran diferencias significativas en el proceso de in-
yeccion. En la Figura: 5.28 se muestra que existe una amplia diferencia entre la
viscosidad del biodiesel y el diesel, esta diferencia conlleva a que el proceso de break-
up sea deficiente. Otro efecto derivado del aumento en la viscosidad es la necesidad
de aumentar la presiéon de inyeccion. En la Tabla: 5.27 se presentan los coeficientes

empleados en la simulacién para la ecuacién de la viscosidad liquida del biodiesel.

0.01
—#%— Biodieselopenroam
O~ Biodiesel.orrancion
_ 8x107° - Diesel
=
=)
(=}
2 ex10°f
=
=
=
T 4x107t
=
172}
(=1
2
- 2x107F
0
200 400 600 800 1000
Temperatura [K]

Figura 5.28: Viscosidad del liquido del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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Combustible A B C
B100 -12.08264 2009.014 4.041z107°
B0 -18.964 2010.9 1.0648

Tabla 5.27: Coeficientes para la viscosidad liquida de un biodiesel derivado del aceite

usado de cocina

Viscosidad del vapor
La viscosidad de vapor del biodiesel es mayor que la del diesel a bajas temperatu-
ras, sin embargo al aumento de la temperatura aumentan las colisiones moleculares
permitiendo que la viscosidad del diesel aumente. El biodiesel se asume como un
gas diluido puesto que se conoce que los gases mas densos son gases polares. En la
Figura: 5.29 se muestra el comportamiento de la viscosidad de vapor en funcién de
la temperatura y en la Tabla: 5.28 se exponen los coeficientes para la simulacion del

chorro de biodiesel.
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Figura 5.29: Viscosidad del vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina

Conductividad térmica del liquido

La conductividad térmica del liquido es una propiedad de sumo interés puesto que
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Combustibles A B C D
B100 1.845210~7  0.675059 500.4932 -58330
B0 4.45652107% 0.8684 228.16 -4347.2

Tabla 5.28: Coeficientes para la viscosidad de vapor de un biodiesel derivado del

aceite usado de cocina

es usado en la simulacién para determinar la tasa de transferencia de calor entre el
interior de la gota y su superficie, asumiendo una distribucion transitoria de tem-
peratura. En la Figura: 5.30, se presenta la conductividad del biodiesel derivado del
aceite usado de cocina el cual presenta valores superiores al diesel. Este comporta-
miento entra en contradiccién con el reportado por Ismail et al. [1] y por Raitz et al.
[41], los cuales reportan conductividad térmica del biodiesel menor que la del diesel,
sin embargo una conductividad térmica menor representaria una tasa de transferen-
cia de calor deficiente lo que implicaria que el biodiesel no alcanzara la temperatura
de evaporacion rapidamente entrando en contradiccién con el hecho de que la baja
capacidad calorifica permite un proceso de evaporacién mejorada por la razén de
aumento de temperaturas en las gotas.

Esta propiedad es muy relevante por el hecho de controlar la transferencia de calor
por parte del gas circundante a la gota. Sin embargo, no se cuenta con mucha infor-
macién en la literatura que determinen la conductividad térmica de un biodiesel de
manera experimental en un amplio rango de temperaturas. En el trabajo expuesto
por Kolodnytska et al. [42] se realiza la determinacién de la conductividad térmica
del biodiesel de ricino, reportando una conductividad del mismo orden de magni-
tud al propuesto en esté estudio. Un valor similar en la conductividad térmica se
encuentra reportado por Janke et al. [43] donde se evalian mezclas de biodiesel con
diesel con valores de conductividad térmica méas elevados a su vez el estudio compu-
tacional realizado por McCrady et al. [44] exponen valores de conductividad térmica
para biodiesel de cuatro diferentes fuentes reportando valores del mismo grado de

magnitud a los expuestos en este estudio, cabe mencionar que los valores expuestos
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por McCrady et al. son empleado en la hoja de seguridad para diversos combustibles

empleada por el Methanol Institute [45]. En la Tabla: 5.29 se presentan los coefi-

cientes para la determinacion de la conductividad térmica de un biodiesel derivado

del aceite usado de cocina.
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Figura 5.30: Conductividad térmica del liquido del biodiesel derivado del aceite usado

de cocina

Combustible A B C D E F
B100 0.27117 -0.000850 3.1522107% —7.2422107? &.077x1072 —3.62521071°
B0 0.1957  -0.000199 0 0 0 0

Tabla 5.29: Coeficientes para la conductividad térmica del liquido de un biodiesel

derivado del aceite usado de cocina

Conductividad térmica del vapor

El mecanismo de conduccion en gases de baja densidad, es primordialmente via

colisiones moleculares, y el valor absoluto de k, para los gases, incrementa con la

temperatura, puesto que aumenta la velocidad molecular. Los elementos con elec-

tronegatividad més alta atraen con mas fuerza electrones de enlace dificultando que
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se compartan los electrones libres, esto conlleva a una disminucién en las interaccio-
nes moleculares y las colisiones, por lo tanto la conductividad térmica del biodiesel
disminuye. En la Figura: 5.31 se puede observar el aumento en la conductividad
térmica del diesel en comparacion en la del biodiesel. En la Tabla: 5.30 se expo-

nen los coeficientes empleados para la determinacién de la conductividad térmica de

vapor de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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Figura 5.31: Conductividad térmica del vapor del biodiesel derivado del aceite usado

de cocina

Combustible A B C
B100 -2813.089 0.6489541 —8.490210°
B0 -0.000628 0.994 -5490

Tabla 5.30: Coeficientes para la conductividad térmica del vapor de un biodiesel de-

rivado del aceite usado de cocina




CAPITULO 5. PROPIEDADES DE TRANSPORTE Y TERMO-FISICAS 216

Tension superficial

Como se mencioné anteriormente la tensién superficial es una de las propiedades
mas relevantes en el proceso de atomizacion, es la propiedad encargada de contra-
rrestar la presion dindmica ejercida por la cdmara de combustion manteniendo la
gota esférica por mas tiempo retrasando el proceso de evaporacién, mezcla e igni-
cion. Esta propiedad se debe a las atracciones intermolecualres entre cada molécula
del biodiesel.

El factor peso propuesto por Allen et al. [27] permite que cada dcido graso que con-
forma el biodiesel tenga una contribucion en la propiedad global. Este aumento en
la tensién superficial es una de los factores que intervienen en el incremento de la
penetracion, retraso de la ignicion, entre otros. En la Figura: 5.32 se puede observar
el aumento en la tension superficial del biodiesel, dicho aumento fue reportado por
Ejim et al. [39] para diferentes tipos de biodiesel, para diesel puro y para ciertas
mezclas a 80°C'. En la Tabla: 5.31 se muestran los coeficientes para el computo de

la tension superficial de un bidiesel derivado del aceite usado de cocina.
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Figura 5.32: Tensién superficial del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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Combustible A B C D E
B100 0.0928785 3.760398 -6.072409 7.643074 -4.084812
B0 0.056436  1.3658 0 0 0

Tabla 5.31: Coeficientes para la tension superficial de un biodiesel derivado del aceite

usado de cocina

Difusividad de vapor
La difusividad de vapor es una de las propiedades que rigen la mezcla combustible-
aire, sin embargo esta propiedad es funcion de la presion y de las especies presentes
en el sistema, por lo que no existe informacion experimental para constatar los re-
sultados determinados para un biodiesel en una camara de combustién, sin embargo
el cédigo CFD OpenFOAM emplea una relacién directa para la determinacién de la

difusividad de vapor lo cual facilita el calculo dada por la ecuacion5.66:

3.6059210 T { i + 5 107

O = TR o) B (3, 0 )P

(5.66)

Dicha relacion fue expuesta con anterioridad en la seccién 5.2.15, con su cambio
a unidades del sistema internacional [29], la cual emplea un factor de contribucién,
sin embargo no hay un factor de contribucién para el biodiesel derivado del aceite
usado de cocina, por lo tanto es necesario determinarlo. Para esto se hace uso de
las propiedades de mezcla del biodiesel con el objeto de determinar la difusividad de
vapor de un biodiesel dentro de la cdmara de combustion con Ny como gas ambiental
a una presion de 35 bares. Con esta informacion es posible determinar el factor de
contribucion del biodiesel para el modelo empleado por el codigo CFD OpenFOAM.
El c6digo muestra que para el calculo de la difusividad de cada compuesto se utilice

la contribucién del n — heptano, esto sin duda es empleado con el objetivo de reducir
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la complejidad que impone el calculo de la difusividad de vapor (D).

Sin embargo el uso de esta suposicién supondra un error cuando se trate de
componentes mas pesados o como es el caso de un biodiesel que se compone de una
mezcla de acidos grasos. En la Tabla: 5.32 se presentan los volimenes de difusién
atémica empleados para la simulacion del biodiesel derivado del aceite usado de

cocina.

Combustible masa -2 Difusién atémica
B100 276.91041 138.5

B0 198.392 147.18

Ny 28.97 17.9

Tabla 5.32: Volumenes de difusion atomica de un biodiesel derivado del aceite usado

de cocina

Una vez determinadas estas contribuciones es posible graficar el comportamien-
to de la difusividad en funcién de la temperatura a la presién constante de 35 bares.
En la Figura: 5.33 se puede observar el comportamiento de la difusividad el cual
aumenta conforme incrementa la temperatura. Cabe mencionar que la difusividad al
igual que las otras propiedades del vapor depende de las colisiones intermoleculares
razon por la cual tendran a aumentar conforme la temperatura se incrementa. Como
se comentd anteriormente no hay informacién relacionada con la difusividad para
sistemas de combustibles dentro de caAmaras a volumen constante, sin embargo estos
valores y el comportamiento para sistemas de acidos grasos fue reportado por Yang
et al. [46] para sistemas de dcidos grasos insaturados de dieciocho carbonos en diéxi-
do de carbono super critico donde se mantiene la tendencia de los valores absolutos.
Con respecto a los dcidos grasos saturados Liong et al. [47] probaron sistemas de

acidos grasos saturados confirmando la tendencia y los valores absolutos.
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Figura 5.33: Difusividad de vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina

5.3.4 GENERACION DE LA LIBRERIA DEL BIODIESEL PARA EL

copico CEFD OPENFOAM

Las propiedades de transporte reales para un biodiesel son de importante in-
terés puesto que son una de las principales causas de las variaciones en el proceso
de formacion de mezcla, por lo tanto implementarlas en el cédigo CEFD OpenFOAM

es una tarea que nos permite simplificar la simulacion.

Descripcién de las propiedades termo-fisicas de las librerias
Antes de generar la libreria es necesario identificar donde se encuentran los compues-
tos con los que cuenta el codigo CFD OpenFOAM, en dado caso si se desea simular
algin otro hidrocarburo, estos compuestos se encuentran como componentes puros,
uno de los inconvenientes de las librerias de OpenFOAM, puesto que simular el cho-
rro de algiin otro compuesto requiere la generacion de dicha libreria.
Las propiedades de los componentes puros se encuentran en los archivos del sistema

ubicados en la carpeta de archivos compartidos de paquetes de aplicacién estéatica
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/opt. A continuacién se presenta la direccién de la carpeta donde se ubican las com-

puestos puros.

opt/openfoam230/src/thermophysicalModels

En esta carpeta se encuentran las propiedades de los compuestos puros y las fun-
ciones termo-fisicas del sistema nacional de informacién estandar por sus siglas en
ingles NSRDS, las cuales se encuentran organizadas en seis carpetas que participan
en la generacion de la propiedad de transporte y termo-fisicas.

En esa misma direccion se encuentra la carpeta properties, la cual contiene cuatro
carpetas entre ellas la mas relevante es la carpeta liquidProperties esta carpeta con-
tiene una base de datos de diversos hidrocarburos y compuestos inorganicos liquidos,
para la generacion de las propiedades de transporte, y las carpetas de compilacion
liquidProperties, Inlnclude y Make.

A modo de poder explicar como se realiza el calculo de las propiedades y la conexién
entre los liquidos y las funciones termo-fisicas NSRDS se presenta la Figura: 5.34, la

cual muestra un diagrama de las conexiones entre las funciones y las librerias.

k
h
Funcioén termo-fisica < Funcién NSRDS < P c14H30 Liquido
"o ™\ S
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< . ya c
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Figura 5.34: Diagrama de colaboracién para el tetradecano

La clase thermophysicalFunctions es una clase abstracta o clase genérica usada
como base para la creacién de objetivos especificos que conforman un protocolo,
o una serie de operaciones, se usa para la creacién de jerarquias, empleados en la
programacion orientada a objetos. Dicha programacién presenta objetos en el domi-

nio computacional del problema en vez de resolverlos como sistemas de ecuaciones.
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En estas clases se encuentran sub-clases como las funciones NSRDS: NSRDSfunc0,
NSRDSfuncl, NSRDSfunc2, NSRDSfunc4, NSRDSfunch, NSRDSfunc6, NSRDSfunc? y
APlfunctions. En la seccion 2.3.1 se dieron detalles de cada una de estas funciones.
En la Figura: 5.34 se muestra como la clase abstracta y las funciones NSRDS estan
unidas con una linea azul sélida mientras que la clase escalar de las funciones NSRDS
estan unidas con una linea roja punteada, esta iltima clase regresa un escalar a través
de una funcién la cual usa una serie de variables escalares como los coeficientes de
la aalaf.

Los liquidos como el tetradecano son una clase abstracta, la cual esta conectada a
las clases escalares, puesto que el liquido emplea las clases escalares de los coeficien-
tes expuestos en las secciones 5.3.2 y 5.3.3, éstos emplean las funciones escalares y

regresan una propiedad escalar.

Implementacion de la libreria del biodiesel
Los comandos para la terminal de linux se encuentran senalados debidamente y las

modificaciones se encuentran subrayadas.

» Crear un carpeta para las propiedades termo-fisicas del biodiesel en el direc-
torio del usuario:

mkdir—p$W M_PROJECT _USER_DIR/applications

= Se accede a ese directorio y se copia el directorio del tetradecano C14H30
cd SWM_PROJECT_USER_DIR/applications/myliquid Properties ¢cp —
r $FOAM _SRC/src/thermophysical Models/properties/liquid Properties/C14H 30

Estas instrucciones deben de crear una carpeta dentro de la carpeta raiz del
cédigo CEFD OpenFOAM con el nombre applications en la cual se encuentra una
con el nombre myliquidProperties, la cual contiene la libreria de liquidProperties

y los coeficientes para las funciones escalares NSRDS del tetradecano junto
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con las dependencias del cédigo. En la Figura: 5.35 se muestran las carpetas

creadas donde se encuentra la informacion para el codigo.

+ [P Home OpenFOAM adolfo-2.3.0 . « myliquidProperties liquidProperties

adolfo-2.3.0 % liquidProperties liquidProperties X | liquidProperties

el wl - —d d el

applications platforms run C14H30 liquidProperties Ininclude

(a) Carpeta Applications (b) Carpeta liquidProperties

Figura 5.35: Ubicacién de las propiedades

= Sin embargo la carpeta del tetradecano, anteriormente copiado, es un hidrocar-
buro puro no un biodiesel de una amplia composicién, por lo tanto es necesario
renombrarlo, para este caso se nombrara como el compuesto mayoritario en el
biodiesel, el acido oléico (C18H3402), sin embargo éste es solo el nombre de
las librerias, puesto que los coeficientes que se emplearan seran los expuestos
en la Tabla: 5.21 a la Tabla: 5.32, por lo tanto el nombre servird tinicamente
para que el codigo pueda acceder a la libreria.
En la carpeta generada para el tetradecano se emplea los siguientes coman-
dos de terminal para cambiar el nombre a todos los archivos que contengan la
coincidencia con la palabra C14H30
mv C14H30 C18H3402
cd C18H3402
rename C'14H30 C'18H 3402
sed —i s/7C14H30” /" C18H3402” | gC18 H3402.C'
sed —i s/?C14H30” /" C18H3402” | gC18 H3402.H
sed —i s/?C14H30" /" C18H3402” /gC18 H34021.H
rmC18H3402.dep

Estos comandos permiten que las coincidencias con C14H30 sean reemplazadas
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por C18H3402, tanto en la carpeta como en los cédigos. Estos archivos se

muestran en la Figura: 5.36.

liquidProperties C18H3402
C18H3402 X | liquidProperties
so08s
= C1843 ===
W C18H3 W
W 1843 W
C18H3402.C C18H3402.dep C18H3402.H
C18H34021.H

Figura 5.36: Codigos

= Se modifican los coeficientes que se encuentran en ese archivo de libreria con
los propuestos para los acidos grasos, en caso de simular un substituto, o para
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina o cualquier otro biodiesel de
composicion conocida y que sus acidos grasos estén dentro de los propuestos en
la Tabla: 4.3. En la Figura: 5.37 se muestra la variacién del archivo abstracto

para el biodiesel y para el tetradecano.

liquidProperties // Para Biodiesel
liquidProperties [/Para el C14H30|

(a) Tetradecano (b) Biodiesel

Figura 5.37: Propiedades criticas y coeficientes de densidad para: (a) tetradecano y

(b) biodiesel

= Sin embargo es necesario crear dependencia de esta libreria para ello se crean
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los directorios Make/file y Make/options con el siguiente comando:

cd SWM_PROJECT _.USER_DIR/applications

myliquid Properties /liquid Properties

mkdir Make

touch Make/ files

El contenido del archivo Make/files debe de contener lo siguiente:
liquid Properties/liquid Properties.C'

C18H3402/C18H3402.C

LIB =$(FOAM_USER_LIBBIN)/libmyliquid Properties

Se crea y modifica el directorio Make/options de la siguiente manera:
touch Make/ files

El contenido de este fichero debe contener lo siguiente:
EXE_INC = —I$(LIB_SRC)/thermophysical Models/
thermophysical Functions/InInclude

LIB_LIBS = —lthermophysical Functions

Con este ultimo comando de terminal es posible generar dependencia del solu-

cionador a la nueva libreria.

= Finalmente se compila la nueva libreria de la siguiente manera:
wmake libso

Con esto una nueva libreria fue creada, y aparecera en el directorio RUN

A continuacién se presentan las conclusiones para las propiedades de transporte y

termo-fisicas.
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5.4 (CONCLUSIONES

Este capitulo se enfocé en el desarrollo e implementacion de las propiedades de
transporte de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina, el cual se usara para
la simulacién de un chorro libre en condiciones no evaporativas que se abordara en
el siguiente capitulo.

Para llevar acabo la correcta simulaciéon de un chorro de biodiesel es de suma impor-
tancia implementar las propiedades de transporte correspondientes para el biodiesel,
dichas propiedades juegan un papel muy importante en el proceso de inyeccion de
un biocombustible, por esta razén es indispensable contar con modelos robustos,
recientes y capaces de determinar dichas propiedades. Estos modelos a pesar de ser
ampliamente citados es necesario comprobarlos con informacién experimental a mo-
do que se demuestre que son lo més robustos.

Existen diferencias muy amplias entre un biodiesel y un diesel, principalmente de-
bido a que el biodiesel es una mezcla de acidos grasos y un diesel es una mezcla de
hidrocarburos, los cuales a su vez presentan diferencias significativas en sus propie-
dades principalmente por el hecho de su variada quimica molecular.

Entre los acidos grasos que conforman un biodiesel, la diferencia radica en el grado
de insaturacién de éstos, puesto que la presencia de dobles enlaces desempenan el
papel de depdsitos energéticos que tienden a potenciar las propiedades de transporte
y termo-fisicas que involucran interacciones intermoleculares, sin embargo un biodie-
sel que cuenta con mas acidos grasos insaturados que saturados los cuales conllevan
mayor disposicién para un proceso mas eficiente de combustion, reduccion de hi-
drocarburos no quemados, pero un aumento en la generacién de NO,, compuestos
aromaticos, entre otros.

Los efectos principales ocasionados por las propiedades de transporte entre un bio-
diesel y un diesel interactian en cierto grado con el proceso inicial de inyeccién
debido al aumento en la viscosidad y la densidad del fluido. Estas variaciones en

estos dos procesos anteriores a la formacién del chorro conllevan a variaciones en
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le retraso de la ignicién, la velocidad de vaporizaciéon, la formacion de la mezcla,
combustion y generacién de emisiones.

La metodologia empleada para la implementacién de las propiedades en el codi-
go permite realizar simulaciones del chorro de una manera sencilla y eficiente en
un amplia rango de temperaturas para un biodiesel de composicion variada. Estos
coeficientes permiten la simulacién eficiente de cualquier acido graso, mediante la
creacion de la libreria adecuada para la simulacién.

Como se coment6 anteriormente la variacién en la estructura molecular de cada aci-
do graso influye de mayor a menor grado en la propiedad global del biodiesel, por
lo tanto el uso completo de la composicion permite estimar con precision las propie-
dades de transporte, sin embargo una estrategia empleada para simplificar la tarea
de computo de las propiedades, es mediante el uso de substitutos, término que hace
referencia al uso del compuesto mas abundante en el biodiesel y asumir que las pro-
piedades globales del biodiesel son iguales a las de ese compuesto mayoritario. Esta
suposicion facilita el calculo de las propiedades, sin embargo es una suposicion aven-
turada que puede llevar a un grado de inexactitud en los calculos de las propiedades
y de los parametros macroscopicos del chorro, puesto que cada compuesto juega un

papel importante en la formacién de mezcla y en las propiedades del biodiesel.
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6.1 INTRODUCCION

En el capitulo anterior se describieron los métodos empleados para el desarrollo
de las propiedades de transporte, las cuales se emplearan para la correcta simulacién
de un chorro de biodiesel derivado del aceite usado de cocina (B100) y para mezclas
con diesel (BO).

El objetivo de este trabajo es la simulacién de un chorro libre de biodiesel en con-
diciones no evaporativas, sin embargo como se ha comentado anteriormente en la
seccién 2.2 son muchos los efectos negativos relacionados con el uso del biodiesel
puro (B100), por lo tanto una estrategia para mitigar los efectos del biodiesel en el
desempeno del motor es la inyeccion del biodiesel como una mezcla binaria con diesel
o con algun otro aditivo tal es el caso de etanol, que permite mitigar el aumento en
la entalpia de vaporizacion y la disminucién en la presién de vapor [1, 2].

Las mezclas binarias de biodiesel-diesel han sido ampliamente estudiadas, sin em-
bargo no todas pueden ser empleadas en sistemas de automocién debido a que deben
de cumplir con la especificaciéon D6751-07B [3], un estdndar impuesto por la Socie-
dad Americana para Pruebas y Materiales, por sus siglas en ingles (ASTM) la cual
asegura la calidad del biodiesel empleado en mezclas. Una mezcla que cumpla con
estos estandares es registrado legalmente como una mezcla o aditivo.

El biodiesel puede ser mezclado y usado en una amplia variedad de composiciones,

sin embargo la Agencia de Proteccion Ambiental de Estados Unidos por sus siglas
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en ingles EPA (Environmental Protection Agency), recomienda el uso del 20 % de
biodiesel y un 80 % de diesel en una mezcla para motores de combustién interna.
Numerosos estudios han demostrado el aumento en la generacion de o6xidos de
nitrégeno (NO,) mediante el uso de biodiesel, una emisién dependiente de la carga
del motor, la cual ademas varia dependiendo el ciclo o la aplicacién. Este incremento
de emisiones es esperado con un aumento en el porcentaje de biodiesel en la mezcla,
sin embargo un incremento en la mezcla disminuye la formaciéon de éxidos de car-
bono (CO) e hidrocarburos sin quemar (HC') [4].

En la Figura: 6.1 se puede observar el aumento de la variacién de emisiones en fun-

cion del porcentaje de biodiesel en la mezcla de biocombustible. Esta es la principal
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Figura 6.1: Impactos promedio en emisiones al emplear biodiesel en un motor

razon por la que se selecciona la mezcla B20 como primera mezcla de estudio, ademés
de las mezclas puras: biodiesel derivado del aceite usado de cocina (B100) y diesel
puro (B0).

En México el panorama no es des-favorecedor, como se comento en la seccion 1.2 la
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forma correcta de introduccion del biodiesel es mediante un reciclaje que hace que
la materia prima sea econémica y viable generando asi un negocio que sea rentable.
Para poder profundizar en el conocimiento de la formacién del chorro es necesario
emplear las mezclas permitidas y que pueden ser usadas de manera habitual, sin em-
bargo una de las contribuciones de este trabajo, ademas de la determinacion de las
propiedades, es la simulacién y el andlisis de la mezcla permitida de biocombustible
ademés de poder analizar una mezcla adicional con 50 % biodiesel y 50 % diesel con
el objetivo de profundizar en el comportamiento del chorro y poder ampliar el uso
del biodiesel en las mezclas binarias. En la Tabla: 6.1 se presentan las mezclas de

biocombustibles seleccionadas para la simulacion de un chorro diesel.

Combustible [%)] Biodiesel [%] diesel
BO 0 100

B20 20 80

B50 50 50

B100 100 0

Tabla 6.1: Mezclas de biocombustibles empleadas para la simulacion de un chorro

diesel.

El escenario en México contempla mezclas con una cantidad inferior al 20 % de bio-
diesel con un 2.5%, 5% y un 10 %, estas mezclas no cumpliran el objetivo de la
rentabilidad por esta razén se propone una mezcla donde se aumente la porcion de
biodiesel sin que las propiedades se vean influenciadas [5].

Este capitulo constara de tres secciones donde se abordaran los temas relacionados
con el desarrollo de los parametros empleados en la simulacion para cada mezcla, el
método numérico empleado para la simulacién y el analisis de la penetracion de las

diversas mezclas de biocombustibles.
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6.2 CONDICIONES DE TRABAJO DE LAS MEZCLAS DE

COMBUSTIBLE OBJETO DE ESTUDIO

Como se comento en el capitulo anterior los combustibles se inyectan a tempe-
raturas relativamente frias entre 27 y 40°C', a estas temperaturas el valor absoluto
de la viscosidad de un biodiesel es mayor en comparaciéon con un diesel (ver Figura:
5.28), esta variacion en la viscosidad genera diferencias en la inyeccion del fluido y de
su transporte dentro del inyector, la velocidad de inyeccién y el desarrollo del chorro,
por lo tanto para compensar este aumento en la velocidad es necesario aumentar la
presién de inyeccién al momento de inyectar biodiesel [6, 7, 8, 9], esta afirmacién es
cuestionable, puesto que existen restricciones que deben de tomarse para determinar
cuanto hay que aumentar la presién de inyeccién entre cada biocombustible.
Dichas restricciones las imponen las propiedades de transporte de cada biocombus-
tible puesto que de ellas depende la formacion del chorro, el angulo del chorro y la
fluidez del combustible dentro del inyector.

La presion de inyeccion es un parametro que emplea el cédigo CEFD OpenFOAM para
simular la velocidad inicial de inyeccién del chorro, la cual sera usada posteriormente
para el modelo KH-RT descrito en la seccién 2.5.3 usada en la ecuacion 2.98, esta
presion debe de variar para cada mezcla de biocombustible; ademas de la presién de
inyeccion el cédigo requiere de la geometria de la tobera, la cual provee al cédigo
del didmetro de salida del orificio de la tobera el cual se aprovecha para definir el
didmetro inicial de las gotas del combustible y de las condiciones termodindmicas

que tiene el gas en el interior de la cAmara de combustion.
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6.2.1 GEOMETRIA DE LA TOBERA Y CONDICIONES DE LA

CAMARA DE COMBUSTION

A continuacion se describiran las condiciones y los elementos vinculados con el
proceso de inyeccion. Estas condiciones y elementos fueron determinados mediante

el trabajo experimental de Gimeno et al. [10].

Tobera del inyector
El inyector es uno de los componentes de mayor relevancia en el desarrollo de un
chorro diesel, el cual se encuentra compuesto por una valvula de piston que permite
el flujo de combustible proveniente del common rail, mediante un pulso eléctrico. En

la Figura: 6.2 se muestran las partes mas relevantes de un inyector diesel.

El codigo CFD OpenFOAM requiere para la estimacién del didmetro inicial de
las gotas el didmetro del orificio de la tobera (outerDiameter), sin embargo la infor-
macién proporcionada por los fabricantes es escasa y en ocasiones incorrecta puesto
que los valores geométricos proporcionados no necesariamente son correctos, debido
a que el diametro efectivo de la tobera no siempre es posible que sea controlado
directamente durante el proceso de fabricacién.

Una técnica empleada para obtener la informaciéon mas precisa de la geometria de
la tobera es la técnica experimental empleada por Macian et al. [11] conocida como
técnica de la silicona.

Dicha técnica consiste en la generaciéon de un molde de silicona, mediante la intro-
duccion de un polimero de alta densidad, generalmente se usa vinil-polysiloxona,
este polimero permite un estiramiento superior al 300 % de su tamafio original sin
sufrir ningin dano o deformacion.

Este polimero se inyecta a través de un tubo de pléastico introducido por la con-
cavidad de la aguja hasta que haga contacto con la punta de la tobera donde se
encuentra la informacién relevante relacionada con el diametro de salida. Ademés

del diametro de salida se pueden determinar otros parametros tales como el radio de
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Figura 6.2: Seccién transversal de un inyector



CAPITULO 6. SIMULACION DEL CHORRO DE BIOCOMBUSTIBLE 240

acuerdo, el k-factor, reduccién de area, entre otros, finalmente una vez solidificada

la silicona se procede a extraerla.

Tubo
plastico

Orificios llenos
¢ silicona

Figura 6.3: (a) Técnica empleada para el molde de silicona (b) Vista general del

interior de la tobera [11]

Una vez obtenido este modelo de la tobera es necesario recubrirlo con un ma-
terial conductor de electricidad, en este caso se recubre con oro para posteriormente
introducirlo en un microscopio electrénico de barrido y asi obtener la informacién
relevante relacionada con el didmetro de salida de la tobera. En la Figura: 6.3 se
muestra la técnica de silicona empleada para determinar la geometria interna de la
tobera ademas de la vista general del interior de la tobera.

Para determinar este factor se empleo la informacién obtenida por Gimeno et al.[10].
En la Tabla: 6.2 se presentan los parametros de la tobera empleada para la simula-

cién.
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Parametro Valor

No. de orificios de la tobera 6

Didmetro de la tobera [micras] 112

Tabla 6.2: Geometria de la tobera empleada para el desarrollo de la simulacion.

Condiciones de la camara de combustién

Uno de los parametros mas importantes que afectan el desarrollo del chorro es la
contrapresion de la cAmara y del gas en el cual se inyecta, este gas inerte presuriza
la camara de combustion e influye en la evolucion temporal de la penetracion del
chorro [12]. Este hecho obliga a controlar, presién y temperatura del gas.
Usualmente se emplea nitrégeno como gas inerte, con el objetivo de igualar en mayor
grado el aire que se encuentra dentro de una camara de combustiéon de un motor,
sin embargo en ocasiones se suele usar hexafluoruro de azufre, gas que tiene mayor
densidad y permite una mejor visualizacion.

Para llevar a cabo estos experimentos se hace uso de una maqueta de volumen
controlado como la que se muestra en la Figura: 6.4 la cual controla tres factores
principales para un desarrollo del chorro exitoso, la contrapresion, la temperatura y
el gas inerte de trabajo. Esta maqueta cuenta con un cuerpo cilindrico que permite

la visualizacién del chorro mediante la toma de fotografias o video.

El diseno expuesto en la Figura: 6.4 ha sido mejorado con el fin de poder in-
crementar la contrapresion en el interior de la maqueta de visualizacion a volumen
constante.

En la Figura: 6.5 se presenta el actual diseno de la maqueta de visualizacién a volu-
men constante.
La maqueta de visualizacién a volumen constante cuenta con los siguientes compo-

nentes:
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Figura 6.4: Maqueta de visualizaciéon a volumen constante
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Figura 6.5: Maqueta de visualizaciéon a volumen constante.

1. Ventana de zafiro: Se propuso una ventana de zafiro de 80 mm de diametro
por 15 mm de espesor (ver anexo 6.6) puesto que es uno de los materiales
mas comunmente empleados para la visualizacion de chorros en camaras pre-
surizadas, dicho material tiene un médulo de elasticidad aproximado a 3450
GPa, por lo tanto presenta una minima deformacién a la presion ejercida por
la contrapresiéon en el interior de la maqueta.

Este modulo de elasticidad permite determinar la maxima deformacién que
presentara dicha ventana y junto con ello el espesor aproximado. El calculo
empleado para la determinacién del espesor toma el principio de una placa
circular sujetada bajo una carga uniforme distribuida como se muestra en la

Figura: 6.6.

Donde el maximo desplazamiento esta definido por la siguiente ecuacion:

4
Pry

~ 64D (6.1)

Pmaz = QO(T = 0)
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Presion

Figura 6.6: Placa circular sujetada bajo una carga uniformemente distribuida

donde P es la carga, g es el radio de la placa y D es una relacion que involucra
las propiedades mecanicas de cada material dado por la ecuacién 6.2.

e
D= 5 (6.2)

donde E es el modulo de elasticidad del material, h es el espesor de la placa
y v es el coeficiente de Poisson, cuyo valor fue determinado por Gercek et al.
[13], el cual presenta un valor de 0.234 .

En la Figura: 6.7 se muestra el comportamiento de la deformacion de la ventana
de zafiro en funcién del espesor, a tener en cuenta dos niveles de contrapresion
en el interior de la maqueta de visualizacién a volumen constante (110 y 200

bar).

2. Marco de la ventana: La ventana de zafiro al ser para visualizacion del chorro
no puede presentar ninguna imperfeccion o desgaste en el area de visualizacion

y no es recomendable aplicar fuerza directa sobre la ventana, por lo tanto se
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Figura 6.7: Maxima deformacién para la ventana de zafiro

disena un marco que proteja la ventana del contacto directo con otros de los
componentes de la maqueta. Como se muestra en el anexo 6.6: este marco no
es mas que un negativo de la ventana con un area para ejercer presion para el

apriete de la ventana.

3. Rosca de sujecion: Tanto el marco como la ventana deben estar sujetas para
no permitir que haya fuga de gas ambiental, fuga de combustible, proteccion
del usuario, entre otros. Esté componente permite la sujecién de una manera
simple sin la necesidad de emplear llaves particulares mas que la empleada
para la sujecion del mismo. Mas detalles de este componente se muestran en

el anexo 6.6.

4. Porta ventana: En el diseno del porta consta de una la placa frontal que se
se disena a modo de adaptarse al cuerpo de la maqueta con el fin de cubrir
todo el hueco presentes en la maqueta. Estos dos porta ventanas fueron disenos
para cubrir toda el drea donde, segtn el diseno anterior, se tenia una placa de
acrilico de 1 vn de espesor; en el anexo 6.6 se describen mas detalles sobre este

aspecto.
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Para esto se emplean las condiciones para la inyeccién propuesta por Gimeno
et al. [10], el cual plantea tres casos de ensayo donde varia tanto la presién de inyec-
cion del combustible como la contrapresion del gas inerte, sin embargo el objeto de
este estudio no es el de estudiar el comportamiento del chorro a diversas condiciones
termodinamicas en la maqueta de visualizacién a volumen constante, sino el estudio
de la eficiencia del proceso de mezcla de un chorro de biocombustible, por lo tanto y
a falta de instalaciones experimentales para la realizacion del estudio se eligen solo
las condiciones més favorables para el desarrollo del chorro de biocombustible. En la
Tabla: 6.3 se presentan las condiciones empleadas en la camara de combustion para

el desarrollo del chorro libre en condiciones no evaporativas.

Parametro Valor
contrapresiéon [MPa] 3.53
Gas circundante Ny
Temperatura del gas [K] 306

Tabla 6.3: Condiciones de la maqueta de visualizacion a volumen constante.

Las condiciones y los componentes anteriormente descritos son introducidos en
el cédigo CFD OpenFOAM como se muestra en la Figura: 6.8. Estas condiciones
pueden variar dependiendo el fenémeno a estudiar, como en este estudio las condi-
ciones son no evaporativas y la intension es el estudio de un chorro libre se manejan

condiciones que no permitan la evaporacion del combustible.

6.2.2 DETERMINACION DE LOS ANGULOS DE CHORRO

Como se comentd en la seccién 2.4 un chorro completo de diesel consta de dos
parametros macroscopicos, la penetracién y el angulo del chorro; ambos pardmetros

son relevantes en el proceso completo de formacién de mezcla y ambos pardametros
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PLE L R ————— Geometria de la tobera:

3

- outerDiameter 1.12e-4; // Diametro del orificio de la tobera
5

6 f/....Condiciones de la maqueta de wvisualizaciodn:

-

8

9 f/...Contra presion [Pa]:

10

11 object p;

12 dimensions [1 -1 -2 00 0]: // Unidades kg/m-s2
13 internalField uniform 3.53e+06; f/Pascales

14

15

16 //...Gas circundante:

17

18 object N2 ;

19 dimensions [0 06060 0600];
20 internalField uniform 1; // Fraccion del componente
21
22
23 //...Temperatura del gas [K]:
24
25 object T
26 dimensions [ @016 0 0]; // Uiidades K
27 internalField uniform 3086; [/ Kelvid
28

Figura 6.8: Geometria de la tobera y condiciones de la maqueta de visualizacion

pueden ser estudiados mediante técnicas opticas. Estos dos parametros son de sumo
interés puesto que determinan la eficiencia de la mezcla, la ignicion, la eficiencia del
combustible y el desempeno del motor, los cuales dependen de las propiedades del
combustible y se ven influenciados por las condiciones del motor.

El angulo del chorro es un parametro que define la eficiencia del proceso de mezcla
aire-combustible, normalmente se define como el angulo que se forma mediante dos
rectas que se ajustan al contorno del chorro en la zona estacionaria del mismo y que
llegan al orificio de salida. En la Figura: 6.9 se muestra la morfologia esquemaética

del angulo de un chorro diesel.

Para medir este pardmetro Delacourt et al. [14] proponen la utilizacién de
fotografias del desarrollo del chorro. En la Figura: 6.10 se presenta una foto tomada
mediante una camara de alta velocidad lo que permite convertir el niimero de pixels
de las imagenes en distancia o superficie, con esto se puede describir un arco circular

alrededor del chorro C). en el cual, usando la zona estable, se traza un punto medio
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Figura 6.9: Angulo completo del cono de un chorro diesel

M, que se divide en dos radios segin el eje ©F y O, . Los puntos de interseccién
con la frontera I1 y Iy del chorro son detectados mediante la iluminacién. Por lo
tanto para la determinacion del angulo del chorro es la suma de los angulos medios
obtenidos, los cuales representan la proyeccién del angulo real del chorro.

Esta es una estrategia que permita una correcta estimacion del dangulo, sin embargo
sino se cuenta con esta técnica visual es necesario emplear otras estrategias.

El pardmetro mas importante para el desarrollo del angulo es la razon de densidades.

Figura 6.10: Célculo del angulo del chorro

Entre mayor densidad del gas circundante, menor la penetraciéon y mayor la masa
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de combustible dentro de la camara de combustiéon que es empujada por las gotas
nuevas; esta afirmacién implica que un gas con mayor densidad suministra mayor
resistencia al chorro de combustible e inhibe el desarrollo axial del chorro, lo que
resulta en un angulo de chorro més amplio [15]. Sin embargo la contrapresién es un
pardmetro que se mantiene fijo, por lo tanto esta variacién en el angulo la regira la
variacion en la densidad del combustible. Una forma de determinar el dngulo es la

mediante la ecuacion 6.3 propuesta por Heywood et al. [16]

tan(3) = %(ﬁ—j)l/%?) (6.3)

donde A es una constante dependiente de la geometria de la tobera dada por
A =30+ 0.28(%) siendo L es el largo del orificio habitualmente de 1 mm y D
es el didmetro del orificio de salida, p, y ps la densidad del gas y del combustible,
respectivamente.
Se hace uso de la ecuacién 6.3 puesto que no se cuenta con informacion experimental
para la determinacion del angulo, sin embargo se hace uso de los resultados expuestos
por Gimeno et al. para la determinacién del dngulo del chorro para la tobera de
interés para el chorro de diesel. En la Figura:6.11 se muestran los resultados obtenidos
del dngulo para la tobera de 112 pm de didmetro a una contrapresiéon de 3.53 MPa.

La determinacién del angulo se lleva a cabo empleando la siguiente metodologia:

= En la Figura: 6.12 se muestra la evolucién temporal del angulo para tres di-
ferentes niveles de presiéon de inyeccién Fj,; = 30 MPa, P,; = 80 MPa y
Pn; = 130 MPa, asi mismo en esta figura se representa el area de interés me-

diante un rectangulo, a partir del cual se obtendra un valor medio del angulo.

= Se hace uso de herramientas de digitalizaciéon de imagenes para determinar el

valor estable del chorro desarrollado.
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Figura 6.11: Angulo del chorro. Gimeno et al.[10]
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Figura 6.12: Zona estable del dngulo del chorro
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= Una vez obtenida esta informacién se promedia la zona estable para determinar

el angulo del chorro completo.

Este angulo estable es el empleado para la simulaciéon de un chorro diesel, sin embargo
Gimeno no reporta informacién para chorros de biocombustibles, por lo tanto el
angulo del chorro para un biocombustible es determinado mediante la ecuacion 6.3.
Esté relacion emplea la densidad del fluido y la densidad del gas circundante asi como
la razén que guarda la geometria del inyector. En la Tabla: 6.4 se muestran los

angulos del chorro determinados para cada biocombustible.

Combustible Angulo [°] Semi dngulo [°]
BO 20.015 10.007
B20 16.8381 8.4190
B50 16.4671 8.2335
B100 15.8998 7.9499

Tabla 6.4: /fngulos y semi dngulos del chorro para los chorros de biocombustible.

El dngulo del cono para el biodiesel y las mezclas con diesel disminuye, debido a su
alta densidad y su incremento en la cantidad de movimiento, asi mismo la densidad
del gas circundante interviene, puesto que incrementa la resistencia del chorro y
disminuye la penetracion axial del chorro lo que conlleva a un angulo del chorro
més ancho [17, 15, 18]. En la Figura: 6.13 se presenta la disminucién del déngulo del
chorro de un biocombustible donde el angulo ©, es menor al angulo Oy, el cual afecta
de manera negativa la eficiencia del proceso de mezcla aire-combustible, aunado a
esto el aumento la penetracion del biodiesel incrementa la probabilidad del posible
impacto en la pared del cilindro; estos factores afectan considerablemente la eficiencia
del motor. Sin embargo la adicién de diesel, aditivos u otro biocombustible mitigan
este comportamiento causado por el aumento en las propiedades de transporte del

biodiesel.
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Figura 6.13: Eficiencia en el proceso de mezcla, debida al angulo del chorro

6.2.3 DETERMINACION DEL COEFICIENTE DE DESCARGA

El cédigo CFD OpenFOAM, ademas de emplear el medio angulo del cono
precisa el coeficiente de descarga, este parametro evalia el flujo a través de orificios
de inyeccion, el cual esta definido como el caudal masico real entre el tedrico:

m m
Titeorico AopsUinj

) = (6.4)

Este coeficiente de descarga es una medida de las perdidas de flujo y su paso
a través del orificio del inyector ademas de ser un valor que suele depender de la
geometria del inyector.
Los valores del coeficiente de descarga se suelen obtener normalmente de manera
experimental, sin embargo a falta de instalacién experimental, una manera analiti-
ca para determinar el coeficiente de descarga, es mediante un planteamiento de la
ecuacién de Bernoulli entre un punto aguas arriba y un punto a la salida del orifi-

cio despreciando los cambios en energia potencial, trabajo externo suministrado u
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obtenido y la velocidad aguas arriba se obtiene:

u? u?
%—l—Pl:pghf%—%—i-Pg (6.5)

donde p es la densidad del combustible, u es la velocidad media en el punto aguas
arriba, P es la presion, g es la aceleracion de la gravedad y hy es la disipacion

por friccion. Empleando factores tabulados para las pérdidas internas y el factor

u?

de friccién de Darcy (hy = f% 29

) y substituyendo en la ecuacién 6.5 se obtiene la

siguiente ecuacion:

Lhole )
Dhole

P —P= gufmd(l e+ (6.6)

Ahora despejando la velocidad media se obtiene:

2AP 1
s = \/ (6.7)

p (1+€+féhole)

hole

El factor de descarga esta representado por:

1
Cp = \/(1 + & o fhete) 68

Dpote

Segun la ecuacion 6.8 cuanto menos sean los coeficientes de pérdidas, € y f% ma-
yor sera el coeficiente de descarga. Mediante este analisis el coeficiente de descarga
queda en funcion de la geometria del inyector y de las propiedades del fluidos. Sin
embargo este factor depende del nimero de Reynolds siendo para para el caso de
estudio, un régimen de velocidad elevada, por lo tanto el valor del coeficiente de

descarga serd constante segin se muestra en la Figura: 6.14.

Esta premisa permite emplear la informacién obtenida por Gimeno et al. para
la determinacion del coeficiente de descarga para la tobera de estudio de 112 um,

a partir de la informacién presentada en esta figura se puede considerar que para
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Figura 6.14: Coeficiente de descarga en funcién del nimero de Reynolds

una misma tobera el valor del coeficiente de descarga es funcion, unicamente, de
la geometria del inyector mas que de las propiedades de transporte, puesto que se
mantiene constante a altos nimeros de Reynolds, por lo tanto siguiendo la misma
metodologia que se empleo para la determinaciéon del dngulo del chorro se puede

determinar el coeficiente de descarga.

= En la Figura:6.15 se muestra la evolucién temporal del coeficiente de descar-
ga para tres diferentes didmetros geométricos de tobera: 112, 138 y 156 um,
asi mismo en esta figura se representa el area de interés mediante un rectangulo

a partir del cual se obtendra un valor medio del coeficiente de descarga.

= Se hace uso de herramientas de digitalizaciéon de imagenes para determinar el

valor estable del chorro desarrollado.

= Una vez obtenida esta informacién se promedia la zona estable para determinar

el coeficiente de descarga para la tobera de 112 pum de didmetro.
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Figura 6.15: Zona estable del coeficiente de descarga

Este coeficiente de descarga estable promedio da como resultado el valor de Cp =

0.8934, valor que sera empleado para la simulacién de cada chorro de biocombustible.

6.2.4 DETERMINACION DE LAS PRESIONES DE INYECCION

Un pardametro critico empleado por le cédigo CFD OpenFOAM para la simu-
lacion del chorro es la masa total dentro del sistema my.q;, estd masa determina
cuantas parcelas de gotas son introducidas a cada celda del dominio, ademas es em-
pleada en las propiedades termo-fisicas que se encuentran en funcion de la masa.
La masa total del sistema puede ser determinada a partir de la velocidad de in-
yeccidn, este parametro se determina a partir de la mediacién de las siguientes dos
medidas experimentales: caudal mésico y flujo de cantidad de movimiento. En la Fi-
gura: 6.16 se muestra el esquema del sistema para medir el caudal masico, asi como

el correspondiente para medir el flujo de cantidad de movimiento.

Gimeno et al. determinaron el flujo méasico para el sistema de interés a una
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Figura 6.16: (a) Esquema del sistema para la medicién del flujo méasico y (b) Esquema

del sistema para la medicién de la cantidad de movimiento [19]
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presion de inyeccion de 80 MPa y una contrapresion de 3.5 MPa para tres toberas
con un tiempo de inyeccion de 2 ms. En la Figura: 6.17 se muestran los resultados
obtenidos del flujo masico para los tres casos de estudio. Sin embargo para el presente
trabajo se estudia una tobera de 112 um, por lo tanto para la determinacién del flujo

masico de un diesel se emplea la misma metodologia expuesta con anterioridad.
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Figura 6.17: Evolucién temporal de la tasa de inyeccion. P, ;=80 MPa, Pyyer=3.5
MPa

= En la Figura: 6.18 se muestra la evolucién temporal del flujo masico para tres
diferentes didmetros geométricos de tobera: 112, 138 y 156 um, asi mismo en
esta figura se representa el area de interés mediante un rectdangulo a partir del

cual se obtendra un valor medio del flujo masico.

= Se hace uso de herramientas de digitalizaciéon de imagenes para determinar el

valor estable del chorro desarrollado.

= Una vez obtenida esta informacién se promedia la zona estable para determi-
nar la velocidad de inyeccién, posteriormente se multiplica por el tiempo de
inyeccion y se determina cuanta masa fue suministrada al sistema empleado

por Gimeno et al. usando una tobera de 112 um de didmetro.
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Figura 6.18: Zona estable de la velocidad de inyeccion

Se podria emplear la misma metodologia para determinar la masa suministrada al
sistema para un biodiesel, sin embargo Gimeno et al. no muestran resultados de flujo
masico para biocombustibles lo que complica la determinacién de este valor de masa
para una tobera de 112 um y bajo las mismas condiciones de inyeccion, por lo tanto
se tiene que hacer uso de otro andlisis para la obtencién de este valor.

Bang et al. [20] presentan un estudio donde llevan a cabo la inyeccién de biodiesel
y de diferentes mezclas con diesel, ademas estudiaron los efectos del biodiesel en el
retraso de la inyeccion, la velocidad de inyeccién entre otros parametros. Bang et al.
exponen un rapido incremento, por parte del biodiesel, en la velocidad de inyeccién,
mientras que el diesel muestra una larga duracion en la velocidad de inyeccién al
mismo tiempo de energizacién para cuatro mezclas propuestas, B100, B75, B25,
B50 y diesel.

La diferencia en la velocidad de inyeccion, y por lo tanto, en el flujo masico puede
ser atribuido al significativo aumento en la viscosidad del biodiesel [21], el mismo
comportamiento fue reportado por Desantes et al. [22] donde declaran que el biodie-
sel derivado del aceite de ricino manifiesta un aumento en la velocidad de inyeccién
muy significativo en comparacién con mezclas de B5 y B30.

Como se comento en la seccion 2.2, la presion de inyeccion debe aumentar al trabajar

con biodiesel, con el objetivo de asegurar que se tenga la misma masa de combustible
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en el sistema bajo la misma tasa de inyeccion.

Anteriormente se expusieron las condiciones de trabajo para la inyeccion de un diesel
propuesta por Gimeno et al. empleando una tobera de 112 pym, 80 MPa como presién
de inyeccién y con una contrapresion de 3.5 MPa, por lo tanto la masa constante en
el sistema, para un tiempo de energizacién de 2 ms, es de 5.95 x 1079 kg.

El objetivo de este estudio es la inyeccion de un bicombustible, por lo tanto se em-
plea la informacion geométrica anteriormente expuesta y la masa total suministrada
al sistema para extrapolar la presion de inyeccion a la que debe ser inyectado un
biocombustible; para esto se hace uso de la informaciéon experimental expuesta por
Bang et al. [20]. En la Figura: 6.19 se observa como las mezclas con mayor porcentaje
de biodiesel muestran un rapido incremento en la tasa de inyeccion, mientras que las
mezclas como B25 y el diesel muestran una larga duracion en la tasa de inyeccién a

la misma duracién del pulso.

25
= DME = = B25- - - B50
- =-=B75 BD
£ 20 F
2
< 15F
s
5 1of
©
2
£ 5}
0 /’ 1 1 1 1 1 1 1 N
02 03 04 05 06 07 08 09 10 11 12 13
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Figura 6.19: Tasa de inyeccién para el biodiesel y sus mezclas con diesel

Para determinar las presiones de inyeccion de cada biocombustible se emplea

la siguiente metodologia:

= Se digitaliza la Figura: 6.19 para cada mezcla de estudio y se obtiene un pro-

medio del flujo masico.
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= Se define la masa total en el sistema, mediante el producto del flujo masico

por el tiempo en el que ocurre la inyeccion.

= Esindispensable obtener el tiempo requerido para poder inyectar la misma ma-
sa de biodiesel que de diesel en el sistema, para esto la masa total a inyectar
de diesel se multiplica por el inverso del flujo masico del biodiesel; esta ope-
racion arroja el tiempo en que deberia ocurrir la inyeccién de biodiesel para

suministrar la misma masa que un diesel.

= Finalmente, una vez establecido el tiempo requerido para inyectar la misma
masa de biodiesel que de diesel al sistema, se determina un factor de tiempo
de inyeccion:

tm'—i ea
x = injzideal (6.9)

tinj—real

donde tin;—idear €s €l tiempo en el que deberia de ocurrir la inyeccién para
suministrar la misma masa de biodiesel que de diesel al sistema y t;,j—rea €l

tiempo real en el que ocurre la inyecciéon del biodiesel.

= Este procedimiento se aplica a todas las mezclas de biodiesel-diesel obteniendo

los siguientes factores de tiempo para cada mezcla mostrados en la Tabla: 6.5.

Biocombustible Factor de tiempo de inyeccion
BO 1

B20 0.76

B50 0.63

B100 0.59

Tabla 6.5: Factores de tiempo para la inyeccion de biocombustible.
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Una vez determinado el factor de tiempo de inyeccion es posible determinar la presién
de inyeccién para cada biocombustible necesaria para mantener un sistema de masa

constante empleando la siguiente relacion:

donde A es el area del orificio de salida, Cy es el coeficiente de descarga, ps
es la densidad del biocombustible, ¢;,; es el tiempo real de inyecciéon empleado por
Gimeno et al., X es el factor de inyeccién y Uy,; es la velocidad de inyeccién debida
a la presion expresada mediante la siguiente ecuacion:

QAPZTLJ

Uin i =
J ,Of

(6.11)

donde AP,,; es la diferencia de la presiéon de inyeccién y la contrapresién y py es la
densidad del biocombustible.

Empleando la ecuacién 6.10 se determina la presion de inyeccion necesaria para sumi-
nistrar la misma masa de biocombustible al sistema para las condiciones geométricas
y de operacién empleadas por Gimeno et al. En la Tabla: 6.6 se presentan las pre-

siones de inyeccion definidas para cada biocombustible.

Biocombustible Presién de inyeccién [MPa]
BO 80

B20 132.10

B50 182.50

B100 193

Tabla 6.6: Presion de inyeccion para los biocombustibles y el diesel

Se puede observar tanto en la Tabla: 6.5 como en la Tabla: 6.6 la variacién que
implica el aumento del porcentaje de biodiesel en una mezcla.
En la Tabla: 6.7 se presenta un condensado con las condiciones de trabajo y la re-

presentacién de la variable empleada en el cédigo CEFD OpenFOAM, tomando en
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Parametro BO B20 B50 B100
Didametro de la tobera [micras] 112 112 112 112
Contrapresién [MPa] 3.53 3.53 3.53 3.53

Gas circundante Ny Ny Ny Ny
Temperatura del gas [K] 306 306 306 306
Medio angulo del chorro 10.007 8.419 8.233 7.949
Coeficiente de descarga 0.8934 0.8934 0.8934 0.8934
Tiempo de energizacién del inyector [ms] 1 1 1 1

Masa por orificio [kg] 5.952107% 5.952107¢ 59521075 5.952107°
Presién de inyeccién [MPal 80 132.10 182.50 193

Tabla 6.7: Condiciones de operacion para la simulacion de un chorro de biocombus-

tible

cuenta que las unidades se encuentran en el sistema internacional mK's. Estas con-
diciones de operacion seran las empleadas para simular un chorro de biocombustible
en condiciones no evaporativas. A continuacion se presenta el método de resolucién

empleado para la simulacion asi como los resultados de cada simulacion.

6.3 METODO NUMERICO

Como se menciono anteriormente el c6digo CFD OpenFOAM resuelve las ecua-
ciones de conservacién descritas en la seccién 2.5.2 mediante el método de volimenes
finitos (FVM). Sin embargo el cédigo CFD OpenFOAM emplea su propio lenguaje,
por lo tanto antes de explicar la sintaxis de la discretizacién empleada por el cédigo
se abordara el método de volimenes finitos o método de volimenes de control. La

informacién expuesta en este seccién puede ser consultada en [23, 24].
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6.3.1 METODO DE VOLUMENES FINITOS (FVM)

La dindmica de fluidos computacional o CFD por sus siglas en ingles es una
ramificacién de la mecanica continua y cubre una amplia variedad de casos, tales
como flujo compresible, incompresible, multifasico, entre otros. Todos estos flujos

pueden ser descritos mediante una ecuacion de conservacion genérica

%(p(/ﬁ) + div(pug) = div(I'gradg) + S, (6.12)

9 (p0) + V.(pud) = V.(TV9) + 5, (6.13)

donde el primer término de la ecuaciéon representa la razon de cambio, la cual
es cero para flujos estables, el segundo término representa el término convectivo, el
tercero el término difusivo y finalmente el término fuente.
Estos fenémenos de flujo de fluido pueden ser estudiados apropiadamente median-
te métodos computacionales que involucren una solucién numérica al conjunto de
ecuaciones diferenciales parciales, discretizacion de dominio y de ecuaciones de con-
servacion seguidas de una resolucién mediante un sistema de ecuaciones lineales.
Un método para la resolucién de estos problemas es el método de volimenes finitos
(FVM) donde las ecuaciones de conservacion se aplican a una region especifica del
espacio conocida como volumen de control donde se hace uso de la naturaleza dis-
creta de los modelos computacionales.

A continuacién se describen los pasos a seguir para la resolucién de una ecuacién

mediante el FVM.

1. El primer paso del FVM es dividir el dominio computacional en un nimero
finito de volimenes de control continuos (medio definido en espacio y tiempo sin

conjuntos vacios) a discretos (medio que permite tomar valores identificados en
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el espacio ¢; ;). Las fronteras de estos volimenes de control estan posicionadas
a mitad de camino entre los nodos adyacentes a modo de que cada nodo este
rodeado de nodos vecinos unos de tras de otros sin traslapar, el cual se muestra

en la Figura: 6.20:

L. Sxwp o |l Sxpr >
|~ el By |
W E
L AX=0X,, J
[y 1

Figura 6.20: Volumen de control unidimensional

donde P es el punto de interés y los puntos W y E son sus vecinos en una
geometria de una dimension, los puntos w y e son los nodos a los costados
de las caras del volumen de control, dzwp v dxpg son las distancias entre los
nodos W y P y entre los nodos P y E respectivamente. Distancias similares
entre la cara w y el punto P y entre P y la cara e estan representadas por
0xwp ¥ 0Tpe. En la Figura: 6.20 se muestra un volumen de control en el cual
el nodo de interés (P) esta localizado en el centro del volumen de control. En
estos volumenes de control se aplica las ecuaciones de conservacién en su forma
integral, asi como a todo el dominio. Si se realiza la suma de todos los volime-
nes de control presentes en el dominio se obtiene la ecuacion de conservacion

global del problema de estudio.

2. Una de las caracteristicas principales que distinguen a este método de otros
métodos CFD, es la integracion de las ecuaciones de conservacion en un vo-

lumen control para cada volumen finito individual, con el objetivo de generar
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una ecuacion discreta al nodo P. Para el volumen de control de la Figura: 6.20
y la ecuacién de conservacion 6.12 se tiene que integrar sobre el volumen de

control ademads de una segunda integral sobre un paso finito de tiempo At

t+At
/ / [g(pgb) + div(pug) + div(Lgradg) + Sg]ldV = 0 (6.14)
¢ v.e ot

3. Empleando el teorema de la divergencia de Gauss el cual convierte los térmi-
nos divergentes de la ecuacion 6.12 en integrales de superficie, reduciendo el
problema de discretizar estos términos a uno con diferencias aproximadas para
flujos en la superficie de control del volumen basados en el valor conocido de

la celda central.

/ div(pe)dV = /(p¢).nd$ (6.15)
v.C s

/ [div(Tgradg) + SyldV = /(Fgrad¢).nd5 (6.16)
V.o

s

4. Aplicando un vector unitario normal a la superficie de control 7 y reorgani-
zando la ecuacion 6.14 se tiene:

p(p — ¢°)AV

P2 4 (puAd). — (puds)] = (CA%). — 04%0), 15, (617

dx dx

Para ejemplificar los puntos anteriormente mencionados se considerara la conduccién
de calor transitoria 2-D para una figura rectangular estableciendo los volimenes de
control como puntos en los centros de los volimenes como se muestra en la Figura:

6.21 en el cual estan representados todos los puntos internos.

Después se emplea la correcta ecuacién de conservacion de la energia para el
volumen de control que incluya el incremento temporal de la razén de energia alma-
cenada en el volumen de control siendo esta igualada a la razon a la cual la energia

es conducida dentro del volumen la cual puede ser representada por la siguiente

///IzpCp%_de+//sq'nd5=0 (6.18)

relacion:
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Figura 6.21: Volumen de control A

donde el primer término de la ecuacién 6.18 es la integral sobre el volumen de control
que representa la razén de incremento de energia almacenada dentro del volumen y
el segundo término la integral sobre la superficie del volumen, la cual representa la
razon neta a la cual la energia es conducida por la superficie del volumen.

Por otro lado si se tiene la ecuacion diferencial parcial es posible emplear el teorema
de la divergencia anteriormente mencionado y tratar el fenémeno con la apropiada

forma integral:

orT o, 0T o oT
= (k== (k=) =V . (kVT 1
pCp y (k—)+ y(k y) (kVT) (6.19)

donde k es la conductividad térmica, p es la densidad, Cp es la capacidad calorifica
y ¢ = —kVT es el vector de flujo de calor. Si se integra le ecuacién 6.19 sobre el

volumen de control se obtiene:

[ ] [6er 5 -aav—o 20

Empleando el teorema de la divergencia propuesto en por las ecuaciones 6.15 y
6.15 obtenemos la forma integral de la ley de conservacién expuesta por la ecuacién

6.18.
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En el volumen de control de la Figura: 6.21, con una unidad de profundidad las
integrales de superficie de la conduccion de calor estan representadas por el vector
normal a la superficie como idy-jdz. Por lo tanto, la integral de superficie del flujo
neto de calor saliente por la superficie del volumen puede ser evaluada de la siguiente

manera.
7{ (qudly — gyiz) (6.21)

donde ¢, y ¢, son las componentes del flujo calor en la direccién z y y, respectiva-
mente. Por lo tanto, la ecuacion de conservacion queda representada de la siguiente

forma:

///pC'p—dV—|—// Gedy — gydz) =0 (6.22)

Empleando el volumen de control expuesto en la Figura: 6.21, se integra la

ecuacién 6.22 sobre el volumen de control y sobre un intervalo de tiempo ¢ hasta

t+AL T t+At
/ / pCp——dVdt = / / (qzdy — qydz)dV dt (6.23)
¢ ve ot ¢ ve

donde el primer término contiene la derivada temporal, la cual puede ser evaluada

t+ At

si se asume que la temperatura al punto (i,j) es el valor promedio para el volumen

de control y el segundo término puede ser representado mediante la ley de Fourier

para los componentes del flujo de calor en términos de la temperatura ¢, = —kAg—Z
Y qy = —kAg—:; tenemos:
e t+At oT t+ AL oT oT
Cp—dt|dV = kA kA dt 6.24
[ sorgranay = [ wAGD. - kAT (621)

donde A es el drea de la cara del volumen de control, la cual suele escribirse

como el producto de los diferenciales (AyAz), AV es el volumen de control, el cual es
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igual a AyAzAz, donde Ax = . es el ancho del volumen de control. Sin embargo los
métodos numéricos tienen restricciones que obligan a realizar aproximaciones para
poder resolver los problemas, por lo tanto como la primera aproximacion es necesario
suponer que no existen variaciones de la temperatura con respecto al tiempo en el
interior del volumen de control y aproximando los términos difusivos por diferencias

finitas centrales se tiene lo siguiente:

pCp(— (kyA——)]dt (6.25)

oT t+At Ty — Tp Tp — Ty
Ax = kA ——7) —

Para aproximar el término temporal es necesario utilizar polinomios de in-
terpolacion y con la premisa de que el tiempo es una coordenada parabdlica de
marcha hacia adelante se puede conocer T'(z,#+2?) a partir de valores T'(x,t) donde
t < ttAt Es comun utilizar un método de dos niveles de tiempo, el cual obtiene
T(z,t+5) a partir de un tiempo anterior T'(z,t!), el cual supone una distribucién

lineal de T con respecto al tiempo.

tt tt+At )t

Figura 6.22: Esquema de discretizacién de la variacion de la temperatura con el

tiempo
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En la Figura: 6.22 se muestra la distribucion lineal de la temperatura con el tiempo

al ajuste
Tt+At _ Tt
—

O _ gt
T(t) ~T'(0) =T + —;

(6.26)

Existen varias posibilidades para evaluar las derivadas temporales:

» Valores anteriores 7' = T* los cuales son almacenados en un paso de tiempo
previo y se obtienen mediante un método explicito, estos valores son resueltos

de manera individual sin necesidad de un método iterativo.

oT TtJrAt o Tt
ot At

Que es precisamente la expresion en diferencias finitas hacia adelante. Si las

(6.27)

derivadas espaciales de la ecuacién 6.25 se calculan en el tiempo t' y se substi-
tuye en la ecuacion 6.27, es posible determinar la ecuacién discreta para cono-
cer explicitamente la T**2* cuando se conoce el valor previamente calculado,
mediante la siguiente ecuacion:

Tt-i—At _ Tt k 2

Esta relacion argumenta que para que haya un cambio que repercuta en las
condiciones de frontera en el interior del dominio debe de haber transcurrido

un intervalo de tiempo At.

» Valores posteriores T' = T4 los cuales son resueltos en el paso de tiempo
actual mediante un método implicito, el cual los valores dependientes son re-

sueltos simultaneamente mediante un método iterativo. En este esquema las
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derivadas espaciales en la ecuacién 6.25 se calculan al tiempo ¥4

Tt+At —_ Tt

k 2
N =y (T8 2T + T (6.29)

Aqui no se conoce la informacion con el caso anterior por lo tanto la ecuacion

6.29 es una ecuacién implicita para T5™%; existen dos incégnitas adicionales
P I

Tf;m y T é;r At por lo que est4 resolucién implica iteraciones para cada variable

y para cada nodo.

La forma discretizada de la ecuacién de gobierno6.25 para un volumen de control

empleando un método explicito y con tiempo mayor a cero conserva la siguiente

forma:
Tp —T9 k. ko
pCp~"—L = f[5 (T — Tp) — <= (Tp — Tw))
At (5.%@ 5$w (6 30)
ke K '
P DI (- T8 - 52 (1) - T}

donde f es una funcion de peso de entre 0 y 1 derivada de la suposiciéon de que
las temperaturas en los nodos Tp, Tk vy Ty no varian con el tiempo en el intervalo

de t hasta t + At, esta suposicion se puede evaluar mediante la siguiente ecuacion:

t+At
/+ Tpdt = [fTp + (1 — f)TO)At (6.31)

Finalmente reordenando la ecuacién 6.31, tomando en cuenta que Tp, Tr y Ty son

los nuevos valores de temperatura al tiempo t + At, se tiene el siguiente resultado:
apTp = apfTe + (1 — f)Tp] + aw[fTw + (1 = )Ty]

+lap — (1= flag — (L — f)aw]Tp

(6.32)
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donde

ke

ap =5 (6.33a)
oy = (6.33b)
W 5$w7 .
ap = flaw +ag) + a%, (6.33¢)
o pCpAzx
= .33d
ap N (6.33d)

La ecuacion 6.32 es la ecuacion discretizada, la cual debe ser extrapolada para
cada nodo, cada coordenada y cada ecuacion de conservacion del problema a resol-
ver. El sistema resultante son ecuaciones algebraicas lineales para coordenada y para
cada ecuacién de gobierno (continuidad, cantidad de movimiento, energia, turbulen-
cia, especies, entre otras), las cuales pueden ser resueltas por una amplia variedad de

métodos; con el objetivo de obtener la distribucion de una propiedad para cada nodo.

6.3.2 Coépico CFD OPENFOAM

El codigo CFD OpenFOAM emplea dos técnicas para el andlisis numérico:
Método de elemento finito (FEM) para andlisis estructurales y método de volumen
finito (FVM) para flujo de fluidos. Esté cddigo es un cédigo libre con librerias orien-
tadas a objetos para simulacién numérica en mecdnica continua en un lenguaje C*,
el cual permite una amplia versatilidad en sintaxis y modelos fisicos apropiados para
la correcta descripciéon de fenémenos.

Se empleo la informacion expuesta por Weller et al. [25] relacionada con las librerfas
de orientacion de objetos.
Este cédigo CFD OpenFOAM permite la representacion de las ecuaciones diferen-

ciales parciales en un lenguaje natural. La ecuacién 6.34 representa la ecuacién de



CAPITULO 6. SIMULACION DEL CHORRO DE BIOCOMBUSTIBLE 272

continuidad mientras que en la Figura:6.23se representa la ecuacién de continuidad

en lenguaje C*T* representado por el cédigo CFD OpenFOAM.
dp

L4V (p-U)=Seon. (6.34)
ot

32 {

33 fvScalarMatrix rhoEgn

34 (

35 fvm::ddt(rho)

36 + fvc::div(phi)

37 ==

38 parcels.Srho(rho)

39 + fvoptions(rho)

40 );

41

Figura 6.23: Codigo empleado en la resolucion de la continuidad para la densidad.

Este lenguaje permite una naturalidad para la escritura de las ecuaciones de
gobierno.
En la seccién 2.5.2 se describieron las ecuaciones que se resuelven mediante el solu-
cionador (solver) sprayFoam para las ecuaciones de la fase continua y la fase dispersa.
El solucionador sprayFoam acopla el modelado de las particulas lagrangianas y la so-
lucion del flujo de gas. Los términos fuente de las ecuaciones de conservacion debido
a la interaccion del chorro son tratados explicitamente y se acoplan con las variables

del gas ambiental (velocidad, temperatura, presion, entre otras) [26].
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Esquema de discretizacion
Discretizacién: Aproximacién de un problema en cantidades discretas.
Los métodos numéricos tales como el FVM, FEM y diferencias finitas todos discre-

tizan un problema de la siguiente manera:

Discretizacién espacial (malla)
Define el dominio de solucion mediante una serie de puntos que unen y llenan una
regién de espacio cuando se conectan, estos elementos no se sobreponen o traslapan
entre ellos, este dominio es llamado malla. El c6digo CFD OpenFOAM implementa
un manejo de malla poliédrica, en donde una celda esta descrita como una lista de
caras contiguas que cerradas crea un volumen. Las variables dependientes y otras
propiedades son principalmente almacenadas en el centro de la celda P. La celda

esta limitada por una serie de caras planas las cuales pueden ser de dos tipos:

» Caras internas: Aquellas caras que conectan dos celdas. Para cada cara interna
el codigo asigna una celda adyacente para ser la celda principal y la otra celda

vecina.

= Caras frontera: Celda que coincide con el valor de la frontera. Estas celdas
estan agrupadas en parches (patches) para simplificar la especificacién de la

condicién de frontera.

El codigo crea una dominio llamado polyMesh, debido a que esta basado en poliedros,

este dominio se crea usando el minimo de informacion necesaria para definir la malla:

1. Puntos: Vectores coordenados para cada vértice de la celda computacional.
2. Cara: Una lista de todas las celdas definida como una lista de vértices.

3. Bloques: Define el tipo de celda y la cantidad de celdas en cada direccion. Estos

bloques se les asigna la clasificacién del elemento.
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4. Frontera: Las fronteras se descomponen en parches. La frontera se subdivide
de esta manera a modo de permitir que diferentes condiciones de frontera sean

especificadas durante la solucién del problema.

En el caso particular del chorro diesel el dominio computacional se trata de una ma-
lla completa 3D donde se desarrolla la cAmara de combustién interna. En la Figura:

6.24 se presenta el cédigo empleado para el desarrollo del dominio.

16

17 convertToMeters ©0.001; [/ Las coordenadas son multiplicadas para tener

18 // el dominio definido en mm. Factor de escalaJ

19

20 vertices // Vectores coordenados para cada vértice. ELl inyector se

21 ( // encuentra en el centro del dominio

P
(%]
el lalalelalalie)

32 blocks

33 (

34 hex (0 1 3 456 7) // Identifica y nombre 1a forma del bloque
35 (41 41 206 // Numero de celdas en cada direccién

36 simpleGrading (1 1 0.5) // Razdén de expansién de celdas

37 );
38

Figura 6.24: Representacion de la geometria en el cédigo CFD OpenFOAM.

Este dominio cuenta con una razén de expansién (simpleGrading) que permite
que la malla sea més refinada en la direccién axial conforme se desarrolla la pene-
tracion del chorro dentro del dominio. Esta razén permite que el ancho de las celdas
a lo largo de los bordes disminuya de un mallado simple a hasta la mitad de éste,
puesto que el error decrece con el tamano de la celda.

La tobera de estudio descrita en la seccién 6.2.1 se encuentra posicionada en el cen-
tro del domino, el cual tiene una dimensiéon de 20 x 20 x 80. En la Figura: 6.25 se
muestra la técnica del refinamiento de malla y el dominio computacional junto con
el nombre de los bloques y los vértices que lo componen para formar la geometria

donde se lleva a cabo la simulacién del chorro ( ver Figura: 6.26 )
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Razén de expansion = §./9,

—» | |

Direccion de la expansion ——Fp»

(a)
A
hex 4
(-10,80.-10) hex 7
(10,80,-10)
hex 5
(-10,80,10)
hex 6
(10,80,10)
hex 0
(-10,0,-10) x hex 3
/ (10,0-10)
hex 1 / hex 2
(-10,0,10) (10,0,10)
(b)

Figura 6.25: (a) Refinamiento de la malla a lo largo del borde del bloque (b) Vértices

del dominio computacional
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Figura 6.26: Dominio computacional. Malla completa y celdas computacionales.

La discretizacién de volimenes finitos emplea informacion especifica que proce-
de de la geometria de la malla y se almacenada en el archivo polyMesh. Por lo tanto,
el cédigo CFD OpenFOAM extiende el archivo polyMesh a una malla de volimenes
finitos en la cual se almacena la informacién adicional necesaria para la discretizacién
de volimenes finitos. La malla de volimenes finitos (fvMesh) se construye a partir
del polyMesh y almacena la informacién para que esta puede ser actualizada durante
el tiempo corriente en caso de la que malla sea dinamica.

El cédigo CED OpenFOAM define una plantilla en la cual se separa la informacién
del dominio, los centros de las celdas y las condiciones de frontera. El campo geome-
tricField almacena la informacién relacionada con el centro de las celdas (volField),
el centro de las caras de cada celda (surfaceField), los fluxes de movimiento de cada

celda (surfaceScalarField), entre otros.
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Condiciones de frontera e iniciales

Condiciones de frontera :

Una vez generada la malla se dan de alta los campos iniciales. En este caso la in-
formacion se inicia a tiempo t = 0, por lo tanto la informacién inicial se encuentra
almacenada en el subdirectorio cero. El subdirectorio cero contiene 8 archivos rele-
vantes; la contrapresién (p), la temperatura del gas (T), la velocidad (U), la fraccién

de nitrégeno (Ny)yoxigenoparaelcasodeemplearaire(

Discretizacién de las ecuaciones
A continuacién se describe la forma de resolucién de las ecuaciones de gobierno
empelando la informacién almacenada en la plantilla fvMesh.
Como se menciono anteriormente la discretizacién de ecuaciones convierte ecuaciones
diferenciales parciales en un grupo de ecuaciones algebraicas incluyendo el termino
temporal, el cual puede ser discretizado de una forma implicita mediante diferencias

finitas los cuales se expresan en forma de una matriz de la siguiente forma:
[A]l2] = [b] (6.35)

donde [A] es la matriz cuadrada, [z] es la columna vector de variables dependientes
y [b] es el vector fuente; estos tltimos son una lista de valores definida en ubicaciones
en la geometria usados en la discretizacion de volimenes finitos, mientras que [A] es
una lista de coeficientes de ecuaciones algebraicas y no pueden ser descritas por el
campo geometricField. Por lo tanto, define su propia clase como una fvMatrix, una
matriz de volimenes finitos creado a partir de la discretizacion del dominio, matriz
que puede soportar las operacion comunes con matrices.

El cédigo CFD OpenFOAM emplea su lenguaje particular para la descripcion de
cada término en una ecuacién diferencial parcial y utiliza sus funciones particulares:
fvm(finiteVolumeMethod) y fvc (finiteVolumeCalculus) ambas clases de funciones con-
tienen funciones estéticas que representan un operador diferencial tales como V2, V-

y 0/0t que se discretiza en el dominio. El propédsito de definir estas dos clases fvm y
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fvc es el de distinguir:

= fvm calcula derivadas implicitas que necesitan ser iteradas y regresa una matriz
de volumenes finitos fvMatrix la cual puede ser resuelta mediante el avance de

la variable dependiente cada paso de tiempo.

= fvc calcula derivas explicitas para informacién predeterminada y regresa un
campo tensorial geométrico y corresponde directamente a operadores tensorial

diferencial.

Como ya se menciono en la seccién anterior el esquema de discretizacion de los
volimenes finitos es formulado mediante la integracién de las ecuaciones de go-
bierno sobre el volumen de una celda, usando el teorema de la divergencia de Gauss
es posible convertir las integrales de volumen en integrales de superficie. Estas inte-
grales de volumen y superficie son linearizadas empleando esquemas apropiados de
linearizacion.

Dichos esquemas se encuentran mencionados en el archivo fvSchemes ubicado en el
fichero del sistema, en el cual se encuentran los esquemas para la discretizacién tem-
poral (ddtSchemes), convectivo (divSchemes), difusivo (laplacianSchemes) y esquema
de interpolacién (interpolationSchemes). Finalmente todos los términos implicitos van
en la matriz y todos los términos explicitos contribuyen al vector fuente.

A continuacién se describen los esquemas empleados para la discretizacion de las

ecuaciones de gobierno.

Término difusivo (Laplacian term)
El término Laplaciano es integrado sobre un volumen de control y linealizado em-
pleando diferencias centrales puesto que se hace la suposicion de una distribucién

lineal de la propiedad entre los puntos de la malla.

/ V- (IV¢)dV = / dS - (IVe) => TyS; - (Vo); (6.36)
|4 S [
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En nuestro caso particular contamos con una malla homogénea, en donde la distancia
de los nodos es la misma en todo el dominio, lo que permite que la discretizacion sea
implicita, ya que la distancia del vector d(Az;) entre el centro de la celda de interés
P y el centro de la celda vecina N es ortogonal a la cara del plano y paralela a la
superficie, permitiendo aplicar el criterio de la ortogonalidad y ajustar la distribucién
a una linea recta.

Sy (V6)y = |y X2 (6.37)

La ecuacién 6.37 es la discretizacién del término difusivo mediante diferencias cen-

trales o discretizacion lineal ortogonal de Gauss (Gauss linear orthogonal).

laplacian(muEff,U) = %(ug—g) (6.38)

En el codigo CFD OpenFOAM el término difusivo se encuentra representado de ma-

nera implicita mediante la siguiente interpretacion:

fvm::laplacian(muEff,U), Gauss linear orthogonal

donde fvm devuelve la matriz de volimenes finitos para el término difusivo del

esfuerzo cortante, linealizado mediante diferencias centrales o Gauss linear orthogonal.

Término convectivo(Convection term)
El término convectivo es integrado sobre un volumen de control y linealizado de la
siguiente forma:

[ v tvonay = [ s (U0 =38 (U)o = S Fer (639)
1% S [

!
Un chorro tipo jet, como un chorro diesel es un caso particular donde la conveccién
es el fenémeno dominante, debido a la intensa mezcla inducida por las burbujas que
dejan la superficie y la energia absorbida en el cambio de fase, ademas de la alta

velocidad del chorro inducida por la presién de inyeccion, puesto que la velocidad de



CAPITULO 6. SIMULACION DEL CHORRO DE BIOCOMBUSTIBLE 280

un chorro ronda aproximadamente los 400 a 500 m/s haciendo que el efecto difusivo
sea menor en magnitud que el efecto convectivo [27].

En base a esta premisa es posible seleccionar el método de linelizacién para linea-
lizar el término difusivo en las ecuaciones diferenciales parciales, el cual es posible

encontrarlo escrito de la siguiente forma en el codigo:

div(phi, U) = ai (pusu;) =V - puu (6.40)

%

La ecuacion 6.40 es la interpretacion del término convectivo empleado en la ecuacion

de cantidad de movimiento, la cual esta interpretada de la siguiente manera:
fvm::div(phi,U), Gauss upwind

donde fvm devuelve la matriz de voliimenes finitos para el término convectivo, linea-
lizado mediante el método Upwind.

Esté método se empleo por dos razones:

1. Su bajo coste en tiempo computacional puesto que el valor de la propiedad
en el nodo en la superficie del volumen de control es igual al valor que dicha

propiedad tiene en el nodo que se encuentra aguas arribas.

2. El método Upwind es acertado cuando los valores de fuerza entre la razon de la
conveccion y la difusién son muy elevados. Bottone et al. [28] anuncian el uso
del método upwind, puesto que las propiedades escalares varian lentamente
en el espacio fisico, tema que se enlaza con el aumento en la velocidad. Este
mismo esquema fue empleado por Sazhin et al. [29] puesto que su problema de
estudio demuestra razon entre la conveccion y la difusion muy elevados.

Esta razén de conveccion-difusién es conocida como el nimero de Peclet (Pe),
el cual es producto entre el nimero de Reynolds (Re), el nimero de Schmidt
(Sc) para el caso de la transferencia de masa y el nimero de Prandtl (Pr) para

el caso de fluidos térmicos.
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Conveccion
Pe= ———— 6.41
€ Difusién ’ ( 2)
Pe = ReSc, Transferencia de masa (6.41b)
ul
Pe = — 6.41
=" (6.41¢)
Pe = RePr, Fluidos térmicos (6.41d)
L
Pe="" (6.41e)
«

Sazhin et al. reporta valores de Pe > 500 lo que justifica que para chorros

diesel es posible emplear el método de linealizacién upwind, el cual se ajusta a

la solucion exacta para valores muy elevados de Pe como se puede observar en

la Figura: 6.27 donde se exhiben los valores del nodo de

interés para diversos

esquemas de interpolaciéon en funcion del nimero de Pe.

Figura 6.27: Prediccién de ¢, para los diversos tipos de

numeros de Peclet.
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Divergencia
El término de divergencia descrito a continuacion es estrictamente un término implici-
to, lo que implica que no serda almacenado en una matriz de volimenes finitos en
su defecto formard parte de la matriz del término fuente y debe ser diferenciado del
término convectivo descrito anteriormente el cual es la divergencia del producto de
un flux y una variable dependiente. El término es integrado sobre un volumen de

control y linealizado de la siguiente forma:
[ @av = [das-0)=Y 50 (6.42)
v s 7
Un ejemplo de la divergencia puede ser encontrada en el codigo de la siguiente forma:

R 0
div(phi) = P

(u;) = pV - 1 (6.43)

En la ecuacion 6.43 se muestra la interpretacién de la divergencia del producto de
la densidad y la velocidad usado en la ecuaciéon de continuidad, término que se

interpreta para su discretizacion de la siguiente manera:
fvc::div(U), Gauss linear

donde fvc::div es un término que devuelve la matriz de resultados del término fuente,

el cual es interpolado mediante diferencias centrales.

Término temporal
La primera derivada temporal 9/0t es integrada sobre un volumen de control, supo-
niendo que el cambio de la propiedad dentro del volumen de control es uniforme y

no existe variacion, por lo tanto la integracion seria de la siguiente forma:

5 | o (6.44)

Como se comenté anteriormente el tiempo es una coordenada parabdlica de " marcha
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hacia adelante”donde t° > t", en base a esta suposicién es posible determinar un
sistema de discretizacion que emplee los valores futuros de la propiedad en el paso de
tiempo corriente. Esté método es conocido como método implicito en el cual existen
dos incégnitas adicionales al nodo de interés; los valores de los nodos vecinos aguas
arribas y aguas abajo, por lo tanto es necesario definir un sistema de ecuaciones
algebraicas como tantos nodos existan lo que convierte a este método implicito mas
costoso pero més estable y con mejores resultados.

El c6digo CFD OpenFOAM solo maneja esquemas implicitos por su estabilidad en

el cual la ecuacién 6.44 sera discretizada de la siguiente forma:

(ppepV)" — (ppopV)°
At

(pp)dV = (6.45)

at Jy

En la ecuacion 6.45 se muestra la interpretacion del término temporal usado en las
ecuaciones de conservacion, término que se interpreta para su discretizacion de la

siguiente manera:
fvm::ddt(rho, U), Euler

donde fvm::ddt devuelve la matriz de volimenes finitos, el cual es discretizado em-

pleando el esquema de Euler el cual es un esquema implicito iterativo.

Algoritmo para la correccién de la presién, velocidad y energia
Entre los numerosos algoritmos para la correccion de las variables de interés de las
ecuaciones de gobierno, el empleado por el codigo CEFD OpenFOAM es el algorit-
mo llamado PIMPLE, el cual resulta en una combinacién del método SIMPLE y
el PISO. El algoritmo SIMPLE por sus siglas en ingles Semi-Implicit Method for
Pressure-Linked Equations [24], es usado para la resolucién de problemas en estado
permanente donde el tratamiento de los efectos no lineales de los término convectivos
durante la resolucion tienen mayor peso que la determinacién precisa del campo de

presién, puesto que no existe otra ecuacién de transporte, a parte de las ecuaciones
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de cantidad de movimiento, donde intervenga el efecto de la presiéon. Con objeto de
resolver este dilema es necesario el uso de valores supuestos de presion y velocidad,
seguidamente se resuelven las ecuaciones discretizadas, la ecuacién para la correccién
de las presién, se corrigen las velocidades y presiones y se evalia la convergencia.
Por el otro lado el algoritmo PISO, por sus siglas en ingles Pressure Implicit with
Splitting of Operators, es empleado para simulaciones transitorias de flujos compre-
sibles donde es necesario resolver un acoplamiento de la velocidad y la presién para
cada paso de tiempo. Los efectos relacionados con la no linealidad de las ecuaciones
de velocidad son reducidos mediante el establecimiento de pequenos pasos de tiempo

caracterizado por nimeros de Courant menores a uno.

Uyét
= — 1 4
Co 57 < (6.46)

El nimero de Courant es una buena medida de la precision de un término
temporal de primer orden, donde Uy es la velocidad caracteristica, a través de la
celda, dt es el paso de tiempo y dx es el tamano de la celda.

Este algoritmo es resuelto mediante un paso predictivo que consiste en la supo-
siciéon de un campo de presion intermedia para obtener componente de velocidad
empleando el algoritmo SIMPLE, seguidamente entre el primer campo corrector que
no permitird que la ecuacion de continuidad sea satisfecha a menos que el campo
de presién sea correcto lo que genera nuevos campos de velocidad que satisfagan la
ecuacion discreta de la continuidad, finalmente se realiza un segundo paso corrector
que discretiza las nuevas ecuaciones de cantidad de movimiento obtenidas en el paso
anterior [23].

En casos compresibles temporales el error debido a los efectos no lineales de la ve-
locidad son més importantes debido a la compresibilidad, por lo tanto la ecuacién
de cantidad de movimiento es necesario que se localice fuera de otro bucle llamado
PIMPLE haciendo que la cantidad de movimiento sea recalculada tantas veces el

nimero de las iteraciones en el bucle. La ecuacion de la energia puede ser ubicada
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en el bucle PIMPLE o en el bucle PISO; esto debido a que si una propiedad termo-
dindmica varia rapidamente en el tiempo la ecuacion de la energia debe ser ubicada
dentro del bucle PISO a modo de mejorar el acoplamiento presién-temperatura [30].
En la Figura: 6.28 se presenta el esquema del algoritmo de resolucion PIMPLE, en
la cual se introduce el calculo de la ecuacion de la energia en el bucle PISO en caso

de que las propiedades cambien drasticamente con el tiempo.

Como se comenta anteriormente la ecuacion de cantidad de movimiento contiene el
gradiente de presién, sin embargo el cdédigo modifica la ecuaciéon con el objetivo de
facilitar el calculo y poder resolver una funcién explicita.

Finalmente la presion es calculada de manera individual mediante la ecuacion de
Poisson para la presion dindmica y usa esta presion dinamica para el calculo de la

densidad, mediante el bucle PIMPLE en el fichero pEqn.H.
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Algoritmo PIMPLE
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Solucién de ecuaciones discretas

Los algoritmos de solucion y tolerancias son controlados mediante el fichero fvSolu-
tion, este fichero es una serie de sub-diccionarios en el que se incluyen los solucio-
nadores, factores de relajacion y el algoritmo para la correccién de la presiéon y las
velocidades.

El sub-directorio manda llamar la primera aplicacion: solver aplicaciéon en la que
especifica el método de solucién de ecuaciones lineales que es empleado para resolver
las ecuaciones discretizadas. Este hace referencia al método de solucién de matriz
por eliminacion. Cada variable de interés es resuelta mediante un diccionario es-
pecifico, el cual contiene el tipo de solucionador (solver) y los pardmetros que dicho

solucionador usa.
solver rho PCG

donde rho representa la variable de interés en este caso la continuidad, solver el
tipo de solucionador empleado el cual para la densidad se emplea PCG solucionador
de gradiente conjugado pre-condicionado; este método es muy versatil, puesto que
en la mayoria de las aplicaciones reales las matrices no estan en buenas condiciones
o son muy grandes reduciendo asi la eficiencia del algoritmo. La idea de resolucién
de este método consiste en resolver la matriz [A][x] = [b] a partir de un cambio
de variable [A][Z] = [b] para el cual A es elegido de tal modo que sea un nimero
condicionado cercano a la unidad [31].
Este cambio de variable es conocido como pre-condicionador, el cual asegura que la
convergencia para el sistema sea mas rapida, esta variable guia una rapida propa-
gacién de informacién a través de la malla computacional. El cédigo distingue entre
matrices simétricas (matriz cuadrada que es igual a su transpuesta) y asimétricas
(matriz cuadrada cuya transpuesta es igual a su negativa) las cuales dependen de la
estructura de la ecuacion a resolver. En la Figura: 6.29 se presenta el solucionador
para cada variable junto con su precondicionador empleado el cual permite reducir
el nimero de iteraciones al igual que los solucionadores lineales estos seleccionan el

tipo de matriz simétrica o asimétrica.
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1 solvers

2{

3 rho /f Matriz simétrica

4 {

5 solver PCG; /[ Preconditioned conjugated gradient
6 preconditioner DIC; // Diagonal incomplete Cholesky

-~

8 // El solucionador se detiene si alguna de las siguientes condiciones es

9 f/ alcanzada:

10

11 tolerance 1e-05; // S1 el residual cae por debajo de la tolerancia

12 // del solucionador

13

14 relTol 0.1; // si la razon del residual actual y el inicial cae por debajo
15 // de la tolerancia relativa del solucionador

16 1

17

18 (ulh)" // Matriz asimétrica

19

20 solver PBiCG; // Preconditioned bi-conjugated gradient

21 preconditioner DILU; [/ Diagonal incomplete-LU

22 tolerance 1e-05;
23 relTol 821
24 1

25

Figura 6.29: Fichero fvSolution para al densidad, la velocidad y la energia total.

Preparaciéon del cédigo y generacion del solver
El cédigo CFD OpenFOAM, cuenta con un tutorial para la simulaciéon del chorro

diesel en la siguiente direccion:

run/tutorials/lagrangian /sprayFoam /aachenBomb

En esta direccién se encuentra la simulacién de un chorro, evaporativo y reactivo de
heptano, sin embargo el caso de estudio de este trabajo es enfocado en un chorro
de diesel y diversos biocombustibles, por lo tanto es necesario la modificacion de las
condiciones de operacion, la generacion de un libreria para el biodiesel y la genera-
cién de un nuevo solver para crear dependencia hacia la nueva libreria.

Los comandos empleados para la generacién del nuevo solver, la dependencia hacia la

nueva libreria y la implementacién de ésta se encuentran correctamente identificados.



CAPITULO 6. SIMULACION DEL CHORRO DE BIOCOMBUSTIBLE 289

= Copiar el solver al directorio de trabajo en la carpeta applications creada con

anterioridad.

cp —r$SFOAM _SOLV ERS/lagrangian/sprayFoam $SWM_PROJECT_USER_DIR

Japplications/solvers/my_sprayFoam

= Renombrar el solver sprayFoam como my_sprayFoam:

cp $SWM_PROJECT USER_DIR/applications/solvers/my_sprayFoam/Make

» En el archivo de compilacién Make/files se cambia a modo que se lea lo siguien-

te:

my_sprayFoam.C
EXE =3$(FOAM_USER_APPBIN)/my_sprayFoam

De la misma manera se cambia el archivo Make/options de la linea 13 de la
siguiente manera, a modo de generar dependencia de este solver a la nueva

libreria generada para el biodiesel:

—I$(WM_PROJECT _USER_DIR)/applications/myliquid Properties/
liquid Properties/InInclude

Este archivo en la linea 13 anteriormente contenia la dependencia a la libreria

original del solver sprayFoam:

—I$(LIB_SRC)/thermophysical M odels/properties/liquid Properties/InInclude
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= Se copian los archivos empleados para la resolucién de las ecuaciones de conti-
nuidad (rhoEgqn.H), cantidad de movimiento (UEqgn.H), energia (EEqn.H), con-
servacién de especies (YEqn.H) y presion (PEqn.H).

= Finalmente se pasa a la compilacién del nuevo solver mediante los siguientes

comandos:

cp SWM_PROJECT_USER_DIR/applications/solvers/my_sprayFoam
wclean
rm —r Make

wmake

Con esto se compila el nuevo solver y se genera la dependencia a la nueva
libreria para el biodiesel, por lo tanto el archivo my_sprayFoam.dep debe de

contener las siguientes lineas:

my_sprayFoam.dep : [home/root/OpenFOAM [root — 2.3.0/applications/
myliquid Properties/liquid Properties /InInclude /liquid Properties. H

my_sprayFoam.dep : [home/root/OpenFOAM [root — 2.3.0/applications/
myliquid Properties/liquid Properties/InInclude /liquid Properties]. H

Con esto se genera un nuevo solver para los casos donde se pretenda simular

biodiesel o algtin otro combustible.

= Finalmente para hacer llamar la nueva libreria es necesario crear un nuevo caso
del tutorial aachenBomb en el cual la carpeta de sistema en el fichero control-

Dict se anexa al final el siguiente comando:
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l1bs
(

"libmyliquid Properties.so”

)i

Con esto aseguramos que el caso de estudio emplea la nueva libreria y no entre

en conflicto con la anterior.

6.4 SIMULACION DE UN CHORRO DIESEL

A continuacién se presentan las simulaciones de un chorro diesel para las mez-

clas propuestas en la seccion 6.1.

6.4.1 SIMULACION DEL CHORRO DIESEL PURO B0

Como se comento anteriormente el chorro diesel fue simulado bajo las condi-
ciones propuestas en la Tabla: 6.7 estas condiciones fueron recopiladas del trabajo
expuesto por Gimeno et al. [10] en el cual se obtiene la informacién experimental
necesaria para comprobar la penetracion de un chorro diesel; y asi de esta manera
averiguar la robustez y las capacidades del cédigo. En la Figura: 6.30 se muestra la
evolucion temporal de la penetracién, informacién experimental que se empleara pa-

ra validad la penetracién del chorro simulado.

Post-procesado y penetracion
A continuacién se presenta la simulacién del chorro, para la cual fue necesario la
creacién del solver previamente descrito que sera el encargado de modificar cualquier

tema relacionado con las propiedades de transporte, éste permite comprobar que tan
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Figura 6.30: Penetracién del chorro a una F;,; = 80MPa y una contrapresion de

3.53 MPa.

viable es el codigo para reproducir la penetracion.

El post-procesador por si mismo no da la penetraciéon contra el tiempo como infor-
macion, por lo tanto para poder hacerse uso de este informacién es necesario emplear
comandos bash con el objetivo de extraer la informacién de la penetracion calculada
en la simulacién, la cual se sobre-escribe en un fichero de informacion log.

En la Figura: 6.31 se muestra la informacién relevante de la penetracion del chorro
y de la formacion de la nube escrita en el fichero log.

A continuacion se presentan los comandos bash empleados para el post-procesado

del archivo log ubicado en la carpeta de destino:

1. ps —ef| grep ™ log| more > time.txt
El comando grep por si solo nos permite buscar y mostrar una linea con la pa-
labra especifica en este caso la palabra es Time, la cual se repite un n nimero
de veces en el archivo por un n nimero de lineas, sin embargo por si solo el

comando grep nos mostrara inicamente una fraccion del archivo log lo que es
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169 Cloud: sprayCloud

170 Current number of parcels =15

171 Current mass in system =3

172 Linear momentum = 3
173 |Linear momentum]| =

174 Linear kinetic energy B

175 modell:

176 number of parcels added =i

177 mass introduced =3 0

178 Parcels absorbed into film =8

179 New film detached parcels = 0

180 Parcel fate (number, mass)

181 - escape =

182 - stick =

183 Temperature min/max =

184 Mass transfer phase change =

185  D1@, D32, Dmax (mu) _____________=_ 4.6195
186 | Liquid penetration 95% mass (m) =

Figura 6.31: Penetracion expuesta en el fichero log.

no es practico, por lo tanto para poder acceder a toda la base de datos se usa
el comando more, el cual nos muestra toda la informacién del fichero. Debido
a que se maneja una cantidad enorme de informacién y lineas con la palabra
Time y nos interesa unicamente la palabra al inicio de la linea, por lo tanto
se agrega un acento circunflejo antes de la palabra para forzar a que muestre
unicamente lo que se busca; de igual forma se aplica para la extraccion de
la penetracién liquida, inicamente substituyendo la palabra Time por Liquid

penetration 95 % mass (m).

2. awk '{$3 = $3 x a; print$3}’ a = 1000 time.txt > timel.tat

El comando awk se usa para manipular texto. Este comando comprueba cada
linea de un archivo, buscando patrones que coincidan los dados en la linea de
comando.

Si se tiene en este caso un archivo de texto con varias filas y columnas como es
el caso de la penetracion se tiene que usar el comando awk el cual se describe
de la siguiente manera: awk {patréon + accién (en este caso la de imprimir
la columna de interés, la 3)}’, el nombre del fichero donde se encuentren las
coincidencias obtenidas con el comando anterior con esto el awk extrae la in-

formacién de coincidencia y finalmente con el comando timel.txt se manda a
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escribir la informacion recabada en un fichero de ese nombre.

3. paste timel.tat liquidl.txt | awk'{print$1,$2} > LL.txt
El comando paste indica que se va a pegar la informacién de cada archivo en
uno solo para esto es necesario llamar en orden cada archivo siendo primero
el archivo donde se escribié el tiempo (timel.txt) seguido del archivo de pe-
netracién (liquidl.txt) antes del comando awk, de manejo de datos y con la
indicacién de que imprima en la columna 1 la informacién del primer archivo
y en la columna 2 la informacion del segundo archivo, finalmente se le indica
que la informacion la transcriba en un fichero de nombre LL.txt. Con esto la
informacion queda escrita y acomodada en un solo archivo. En la Figura: 6.32
se muestra por un lado la evolucion temporal de la penetracién experimental

y modelada, y por el otro lado, el error estandar en torno al 4.48 %.

El error estdandar es determinado mediante el uso de la desviacion estandar

dividido por la raiz cuadrado de la muestra.

S = % (6.47)

Cabe mencionar que los resultados obtenidos por la simulacién tienen una

representacion cualitativa.

Empleando el nuevo solver se realizan la simulacion pertinente para compro-
bar la disminucién tanto de la penetracién como de las propiedades de transporte,
en la Figura: 6.33 es posible observar la variacién de las propiedades de transporte
para el substituto de diesel, cabe mencionar que se usa como substituto el tetrade-
cano C'14H 30, compuesto empleado por su similitud en propiedades de transporte y

termo-fisicas [32], ademés se presentan los cambios en el campo de velocidad donde
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es posible observar el comportamiento meramente convectivo del chorro por la alta
velocidad, una de las razones por la cual el esquema de interpolacién usado es el
upwind, los campos de presion donde se exhibe la onda de impacto provocada por la
insercién del chorro en una atmosfera estacionaria y la temperatura de la camara la

cual se ha mantenido constante para evitar evaporacion del chorro.

En la Figura: 6.33 (b) se puede observar un incremento en la velocidad del gas
circundante debido al aumento en la cantidad de movimiento proveniente de una
gota de liquido con mayor viscosidad y un decremento en la temperatura del gas
debido al incremento en la conductividad térmica.

Sin embargo la velocidad del gas no es constante a lo largo del chorro, puesto que
inicialmente el chorro se mueve a una alta velocidad el cual empezara a perder canti-
dad de movimiento acelerando el flujo circundante estacionario. Debido a el arrastre
del fluido que rodeo al chorro los gradientes de velocidad decrecen en magnitud en
la direccién del flujo. Esto causa el descenso en la velocidad promedio del chorro
central.

Este comportamiento se puede observar en la Figura: 6.34 en la cual se presenta la
velocidad del chorro y la transferencia de cantidad de movimiento al fluido circun-

dante, para la penetracién de un diesel puro (BO).

La velocidad del chorro disminuye drasticamente conforme penetra en la cama-
ra lo que provoca que este intercambie rapidamente cantidad de movimiento con el
gas, sin embargo las gotas en la punta tendréan una velocidad inferior a la del chorro
a la salida de la tobera hasta antes de 1 ms, puesto que este es el tiempo de inyeccion,
tiempo al cual la velocidad del chorro a la salida se mantiene constante, finalizando

este periodo, el chorro se desacelerada rapidamente.
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Figura 6.33: (a) Propiedades de transporte del diesel (b) Condiciones en la cdmara
de combustiéon. I contornos de velocidad, II campos de presion y III contornos de

temperatura
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Figura 6.34: Velocidad del chorro y del gas circundante para el B0
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6.4.2 SIMULACION DEL CHORRO EMPLEANDO BIODIESEL PURO

DERIVADO DE ACEITE USADO DE COCINA, B100

Empleando las condiciones de operacion expuestas en la Tabla: 6.7 para la si-
mulacién del biodiesel puro (B100) es posible determinar la penetracién del chorro;
a partir de este punto se le dara el epitéto al biodiesel como B100 al diesel puro B0
y B20 y B50 a sus respectivas mezclas.

A diferencia de la penetracién del chorro de diesel, que se grafico en un rango entre
0 — 2 ms, la penetracién del biodiesel se grafica en un rango entre 0 — 3 ms con el
objetivo de poder observar la zona de desarrollo de la nube del chorro con mayor

claridad (ver Figura: 6.35).
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Figura 6.35: Evolucién temporal del chorro para B100
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Post-procesado y penetracion

Cabe mencionar que el post-procesado de la penetracion es determinado empleando
los comandos bash para el manejo y manipulacién de datos.

La gotas en el chorro de biodiesel al tener mayor viscosidad cuentan con mayor
cantidad de movimiento, lo que contribuye en parte a un incremento en la pene-
tracion del chorro, ademas al tener mayor tension superficial estas gotas presentan
mayor esfuerzo a la desintegracion ejercida por la presiéon dinamica de la camara de
combustion propiciando que tarden mas tiempo en desintegrarse, y por consiguiente
aumentando la penetracion del chorro, finalmente la disminucion en la presién de
vapor debido a la ausencia de componentes volatiles es un factor que determina la
rapidez de ebullicién y posterior mezcla del chorro con el gas ambiental. Este au-
mento en la penetraciéon del chorro conlleva a una mejor optimizacion en el aire de
la camara ademas el aumento en la presion de inyeccién conlleva a una mejor ato-
mizacién debido a la reducciéon de los diametros Sauter promedio.

En la Figura: 6.36 se muestra la comparativa entre la penetracion del biodiesel puro
(B100) y el diesel (B0) donde claramente es posible observar un aumento en la pene-
tracién del chorro este comportamiento es consistente con la literatura [8, 17, 9, 18].
Como se comento en la seccién 5.3.3 las propiedades de transporte y termo-fisicas
varian entre el biodiesel y el diesel, esta variacion en aumento o disminucién de
algunas propiedades es el causante del aumento en la penetracion del chorro, este
aumento puede ser observado en la Figura: 6.37 donde se muestra el incremento en
las propiedades de transporte y su correcta introduccién en el cédigo CFD Open-
FOAM, ademés se muestra en la sub-figura (b) el aumento en las propiedades del gas

dentro de la camara de combustion para la velocidad, la presion y la temperatura.

De manera similar en la Figura: 6.38 se presenta la velocidad del chorro de
biodiesel y los contornos de velocidad para el gas circundante donde se puede observar
el claro aumento en la velocidad del chorro de biodiesel debida por el incremento

en la presién de inyeccion, sin embargo el aumento en la densidad contrarresta este
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(a)

Propiedades de la cdmara de combustion

Figura 6.37: (a) Propiedades de transporte del Biodiesel (b) Condiciones en la cdmara
de combustiéon. I contornos de velocidad, II campos de presion y III contornos de

temperatura
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aumento en la velocidad del chorro desacelerando al mismo.

Figura 6.38: Velocidad del chorro y del gas circundante para un 8100

Este aumento en las propiedades de transporte del biodiesel es uno de los
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factores principales por los que se presentan variaciones en la eficiencia del motor,
formacion de emisiones y depdsitos en los componentes del motor, temas discutidos
en la seccion 2.2.

Debido a esto es necesario profundizar en el conocimiento de la variacién de estas
propiedades y su influencia en el proceso de mezcla para un biocombustible entre ellos
las mezclas binarias biodiesel-diesel, por esta razon se eligieron las mezclas anterior-

mente mencionadas empezando con la mezcla avalada por la Agencia de Proteccién

Ambiental EPA [4], la cual contiene un 20 % de biodiesel con un 80 % de diesel (B20).

6.4.3 SIMULACION DEL CHORRO EMPLEANDO UNA MEZCLA B20

Como se mencioné una de las mezclas propuestas para su reproduccién es la
mezcla B20, la cual al contener un porcentaje de biodiesel la penetracion del chorro
junto con sus propiedades se ven afectadas. Mohan et al. [18] expone un incremen-
to en la viscosidad con el aumento en la fraccién de biodiesel en el biocombustible
lo que contribuye substancialmente a un incremento en la penetracién (ver Figura:

6.39).

Post-procesado y penetracién
Empleando el post-proceso es posible determinar la penetracion del chorro contra
el tiempo y comparar su comportamiento contra los chorro de los otros dos com-
bustibles y la variaciéon en sus propiedades de transporte las cuales influyen en la
formacion de la mezcla. En la Figura: 6.40 se pueden observar las propiedades de
transporte del B20 junto con su respectiva fraccion de biodiesel en la mezcla. Cabe
mencionar que al tener un incremento de viscosidad en comparaciéon con el diesel
la transferencia de cantidad de movimiento al aire circundante es mayor que la del
diesel y muy parecida a la del biodiesel puro. Este estudio se centra en la penetracién

liquida por lo tanto no se realizan situaciones donde intervenga la evaporaciéon del
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Evolucién temporal del chorro para un B20
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Figura 6.40: (a) Propiedades de transporte del B20 (b) Fraccién masa de diesel y

biodiesel en el chorro
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combustible, sin embargo se presenta una cantidad despreciable de masa de cada

combustible en aire circundante

Propiedades de Iz

Figura 6.41: Condiciones de la cdmara de combustién para un B20

La mezcla biodiesel-diesel B20 es una mezcla ampliamente usada, evaluada y de
uso legal segun la agencia de proteccién ambiental EPA [4], sin embargo el objetivo
de este estudio no solo es el determinar la penetracion de un chorro de biocombustible
ya propuesto, sino averiguar y profundizar en el conocimiento de una mezcla nueva
que sea pertinente para su uso regular en vehiculos de automocién; por esto se
propone una mezcla adicional que no solo siga la filosofia del uso del biodiesel, sino
que ademés permite un mayor uso de biodiesel.

La mezcla B50 (50 % de biodiesel con 50 % de diesel) permite un mayor uso de
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biodiesel, sin embargo esta mezcla debe ser estudiada ampliamente puesto que con
un mayor aumento de biodiesel en la mezcla mayores los defectos ocasionados por

su aumento en las propiedades de transporte.

6.4.4 SIMULACION DEL CHORRO EMPLEANDO UNA MEZCLA B50

Como se menciono anteriormente con objeto de poder profundizar en el cono-
cimiento de la penetracion de un biocombustible y la influencia de las propiedades
de transporte en el proceso de mezcla se propone el biocombustible B50. Esté bio-
combustible presenta un aumento en las propiedades de transporte y termo-fisicas
considerable en comparacién con su homologo con 20 % de biodiesel, este aumento
permite determinar que tipo de comportamiento presentard un biocombustible. La
penetraciéon del chorro de este biocombustible es sumamente similar a la penetra-
cion del biodiesel. En la Figura: 6.42 se muestra la penetracion determinada para un

biocombustible con 50 % de biodiesel.

Post-procesado y penetracién
Empleando el post-proceso es posible determinar la penetracién del chorro en funcion
del tiempo y comparar su comportamiento contra los chorro de los otros combusti-
bles de la misma manera que el B20, el aumento en las propiedades de transporte
conlleva a un aumento en la penetracion superior al B0 pero inferior al 8100 sin
embargo la penetracién del chorro del B50 se ve seriamente influenciada por el au-
mento en las propiedades de transporte. En la Figura: 6.43 se pueden observar las
propiedades de transporte del B50 junto con su respectiva fraccion de biodiesel en
la mezcla. En la Figura: 6.41 se hizo hincapié sobre la nula transferencia de masa del
combustible al gas ambiental por esa razén en la Figura: 6.44 se resaltan las condicio-
nes y los cambios a los que se ve sujeta la cAmara de combustion. Dichas variaciones

se espera que sean mas acentuadas si existen condiciones evaporativas en el sistema.
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Figura 6.43: (a) Propiedades de transporte del B50 (b) Fraccién masa de diesel y

biodiesel en el chorro
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Figura 6.44: Condiciones en la cdmara de combustion para un B50
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6.5 ANALISIS DE LA PENETRACION PARA LAS

DIVERSAS MEZCLAS

De la Figura: 6.45 es posible observar un aumento en las propiedades de trans-
porte, dicho aumento es el principal responsable del incremento en la penetracion
del chorro para una misma duracién de inyeccién; puesto que el aumento en la visco-
sidad del biodiesel incrementa la cantidad de movimiento, permitiendo que la gota
se desplace una mayor distancia que la del diesel, aunado a esto el aumento en la
tension superficial previene la desintegracion de la gota provocando que gotas con
didmetros mas pequenos necesiten mayor presion dinamica para su desintegracién,
ademas la falta de componentes volatiles inhibe en cierto grado el proceso efectivo de
evaporacion, por otro lado la densidad del combustible es un factor determinante en
el pre-proceso de inyeccion puesto que es necesario una modificacién en el proceso de
inyeccién para suministrar cierta masa de combustible bajo las mismas condiciones
geométricas de una tobera en especifico. Esta variacion en las propiedades ha sido
ampliamente estudiada, aunque no de manera global, sin embargo Ismail et al. [9]
reportan una variacion en las propiedades similar a la expuesta en este estudio.
Este aumento en las propiedades de transporte es el principal responsable del aumen-
to en la penetracién del chorro, como se puede observar en la Figura: 6.46 conforme
aumenta la fraccién de biodiesel en la mezcla se presenta un considerable aumento
en la penetracion del chorro, esto influenciado principalmente por el hecho de las
dominantes propiedades del transporte del biodiesel, sin embargo cabe destacar el
comportamiento de la mezcla B50, la cual presenta un comportamiento muy similar
al biodiesel puro, este comportamiento fue Gao et al. [17] mientras que la penetracién

del B20 exhibe un comportamiento similar al expuesto por Mohan et al. [18]

Como se muestra en la Figura: 6.46 la diferencia entre diesel y biodiesel al
inicio de la penetraciéon es muy baja para los primeros 0.2-0.3 ms después de la

inyeccién, a partir de los 0.3 ms el aumento en la penetracién es evidente con el



CAPITULO 6. SIMULACION DEL CHORRO DE BIOCOMBUSTIBLE 313

Figura 6.45: Morfologia de cuatro diversos chorros de biocombustible
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Figura 6.46: Evolucion temporal de la penetracién del chorro correspondiente a las

cuatro mezclas de combustible, objeto de estudio
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aumento en el porcentaje de biodiesel teniendo un incremento de aproximadamente
4 mm en la penetracién del chorro al mismo tiempo de inyeccién. El efecto de las
propiedades de transporte no solo afecta la penetracion del chorro sino también la
velocidad de éste. En la Figura: 6.47 se muestra la velocidad de los 4 tipos de chorros
de combustibles la cual acelera subitamente y se desacelera gradualmente conforme
el chorro se sigue inyectando. El progresivo chorro pulsante como se muestra en la
Figura: 6.48 genera regiones de baja presion lo que permite que las gotas del chorro
subsecuentes sean capaces de avanzar a una alta velocidad y colisionar con las gotas
del chorro previas, esto también puede contribuir a cambios en la velocidad y a

aumentos en los diametros de las gotas.
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Figura 6.47: Velocidad de la punta del chorro para el diesel y para sus diversas

mezclas con biodiesel

La desaceleracion de la punta del chorro es similar a la reportado por Gao et

al. [17] reportando una zona de estabilidad a partir de 1 ms de inyeccién aproxi-
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madamente con un valor de velocidad de chorro aproximado entre 207 y 607, muy

similar a la zona de estabilidad predicha por el modelado.

Figura 6.48: Variacién en la presion de la caAmara por el avance del chorro y vectores

de alta velocidad para 1 ms de inyeccién

El biodiesel puro tiene una mayor penetracion y una mayor velocidad del chorro
comparado a los demas biocombustibles mientras que el B50, B20 y B0 muestran
una menor penetracién y una menor velocidad en la punta del chorro.

Estéa variacion en la penetracion se ve influenciada por el incremento en le porcentaje
de biodiesel, el cual a su vez se ve influencia por el aumento en las propiedades de
transporte.

El desarrollo de librerias para la implementacién de un biodiesel es una estrategia
viable y sencilla que permite realizar la simulacién de un biodiesel o en su defecto de

un substituto empleando el dcido graso de mayor porcentaje presente en el biodiesel.
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6.6 (CONCLUSIONES

El biodiesel es una alternativa viable al tema de los bioenergéticos para la
automocion, un combustible biodegradable, organico y no téxico hecho a partir de
recursos renovables como aceites vegetales, 1o que permite un uso continuo y exten-
dido a cualquier punto en el planeta, sin embargo el uso del biodiesel tiene ciertas
desventajas, entre ellas se encuentra el sector econémico de impacto, puesto que
actualmente el mercado de combustible se centra en el combustible fosil, el cual es
mas rentable por lo estandarizado del proceso de extraccién y produccién tema que
puede ser solucionado si la materia prima proviene de un reciclaje (aceite usado de
cocina) y los efectos negativos que tiene el biodiesel en las auto partes disenadas
para el uso de combustibles fosiles.

Pero a pesar de estas desventajas el biodiesel es un combustible alternativo y pro-
metedor, sin embargo es necesario tomar a consideracién sus defectos antes de cata-
logarlo como la alternativa definitiva al problema de la automocion.

Las propiedades de transporte del biodiesel difieren substancialmente a las del diesel
convencional, hecho debido a la composicion de acidos grasos de largas cadenas que
conforman el biodiesel en vez de hidrocarburos alifaticos que conforman las combus-
tibles fosiles; esto conlleva a una amplia gama de variaciones en el comportamiento
dentro del motor, flujo de combustible, proceso de inyeccién, generacién de emisio-
nes, desempeno y eficiencia, ademds de la formacién de depdsitos en las toberas (lo
que disminuye el didmetro efectivo de salida) y el dafo en los componentes en ge-
neral. Estas desventajas pueden ser atacadas empleando aditivos en el biodiesel o
combinarlo con otros combustibles, tal es el caso del bioetanol o diesel. El analisis
de estas opciones para la mejora del biocombustible puede ser a partir de la pene-
tracion del chorro, uno de los parametros principales que caracterizan la eficiencia
del proceso de mezcla, el cual es la incidencia de un chorro de combustible dentro
de la camara de combustién y su correcta mezcla con el aire.

La penetracién para un biodiesel derivado del aceite usado de cocina aumenta con-
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siderablemente permitiendo una estimacion de la eficiencia del proceso de mezcla y
del comportamiento del motor. Este aumento en la penetracion puede ser mitigado
disminuyendo el porcentaje de biodiesel mientras se aumenta el porcentaje de die-
sel en el biocombustible con esto se asegura la disminucion de los efectos negativos
provocados por la naturaleza del biodiesel.

Sin embargo el biocombustible con un 20 % de biodiesel presenta una penetracién
superior al diesel comprometiendo el proceso eficiente de mezcla si la inyeccion du-
rard mas de 1 ms, esta variacion en la penetracion disminuye considerablemente
antes de la finalizacién en el tiempo de inyeccién lo que permite concluir que es
posible emplear biodiesel en una amplia composicion siempre y cuando el tiempo de
inyeccion de combustible sea menor al tiempo total de la inyeccion.

La variacion en las propiedades de transporte es uno de los factores principales en
el desarrollo del proceso global de inyeccién, por lo tanto es necesario emplear una
presion de inyeccién superior para una correcta introduccion de una masa especifica
a la cdmara de combustién con esto es posible disminuir el tamafno de gota, favore-
ciendo de esta manera al proceso de atomizacion del combustible.

Las propiedades del biodiesel dominan sobre las del diesel, lo que conlleva a que
dependiendo el porcentaje de biodiesel en la mezcla con diesel sera el aumento en
la propiedad de transporte permitiendo estimar la variaciéon en la penetracion co-
mo una funcién del biodiesel en la mezcla, esto lleva a que un biocombustible con
un porcentaje maximo de biodiesel del 50 % tenga una penetracién similar a la que
tendria el biodiesel puro, por lo tanto un aumento superior al 50 % de biodiesel en la
mezcla tendria una penetracion similar al biodiesel puro lo que seria poco practico,

dando como mejor desempeno mezclas con fracciones entre el rango de 0 al 20 %.
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CAPITULO 7

TRABAJOS FUTUROS

En la presente tesis de maestria se ha estudiado a profundidad el efecto de las
propiedades de transporte y termo-fisicas de un biodiesel derivado del aceite usado
de cocina en el proceso de formacion de mezcla mediante el analisis de la penetra-
cién del chorro usando el cédigo libre de CED OpenFOAM y empleando el computo
de las propiedades por medio de correlaciones empiricas de grupos funcionales. A
continuacion se proponen algunas vias para darle continuidad al trabajo presentado

y concluir la investigacion.

= Dada la importancia que tiene el desarrollo de los parametros macroscopicos
como medio de analisis de la eficiencia de un motor es necesario profundizar
mas en su desarrollo, por esta razén es de sumo interés confirmar la pene-
tracion del chorro para cada mezcla expuesta en este trabajo con el objetivo
de confirmar el aumento de la penetraciéon por parte del biodiesel puro y de
sus mezclas en comparacion con la penetracion del chorro de diesel, a fin de

corroborar las posibles variaciones entre el dato simulado y el experimental.

s El cédigo CFD OpenFOAM emplea informacion experimental para la deter-
minacién de la penetracion, entre esta informacion se encuentra la presion de

inyeccion y el medio angulo del cono. Esta es informacion relevante relaciona-
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da con el proceso de mezcla. Estos parametros se han determinado de manera
analitica y no pudieron ser determinados de manera experimental, por lo tanto
es de suma importancia por su relevancia determinar experimentalmente estos
parametros y el error recabado por cada uno de ellos en comparacién con el

dato tedrico expuesto en el presente trabajo.

= La premisa principal del presente estudio recae en el efecto de las propiedades
de transporte y termo-fisicas de un biodiesel sobre la estructura dinamica del
chorro, sin embargo estas propiedades fueron determinadas mediante correla-
ciones empiricas de grupos funcionales. A pesar de que estos modelos han sido
ampliamente citados y corroborados, es de suma importancia contar con las
propiedades mas relevantes en el proceso de formacion de mezcla con el objetivo
de poder generar una libreria de propiedades para la simulacion y asi corrobo-
rar el aumento de penetracion debido a la variacién en las propiedades de los

biocombustibles.

= De la misma manera que la penetracion y el angulo del chorro la velocidad
del chorro es un parametro de sumo interés puesto que permite determinar
la velocidad de incidencia del chorro asi como la factibilidad para una mezcla
exitosa, por lo tanto empleando alguna técnica 6ptica tal como el PIV (Particle
Image Velocity) es posible determinar la velocidad de la punta del chorro y la
incidencia de éste dentro de la fase estacionaria y analizar el efecto generado por
la zona convectiva del chorro y la generacion de turbulencia para determinar

la contra presiéon adecuada que mejore el proceso de mezcla.

= Finalmente el flujo mésico caracteristico para cada biocombustibles esta en
funcion de la densidad y de la presion de inyeccién, es de sumo interés conocer
el flujo masico y la variacion de este con el aumento de biodiesel en cada

biocombustible.



