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Índice general vi

4.1.1. RC 7.36 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

4.1.2. RC 11 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60

4.2. Etanol . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 69

4.2.1. RC 7.36 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 70

4.2.2. RC 11 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 79

5. Conclusiones y trabajos futuros 88

5.1. Conclusiones . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 88

5.2. Trabajos futuros . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 90
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4.16. Diferencias absolutas entre las áreas bajo las curvas de presión de los
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3.3. Parámetros agregados en Fame Engine + . . . . . . . . . . . . . . . . 33

3.4. Indicadores de calidad de la malla móvil RC 7.36 . . . . . . . . . . . 36
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Caṕıtulo 1

Introducción

1.1 Motivación

Durante las últimas décadas se han agravado a nivel mundial problemas re-

lacionados a la sustentabilidad, tales como la pobreza, hambruna, insalubridad, el

cambio climático, entre otros; por lo que la Asamblea General de las Naciones Uni-

das en 2015 [1] estableció los 17 Objetivos de Desarrollo Sostenible que se pretenden

alcanzar para el 2030. El séptimo Objetivo es Enerǵıa Asequible y No Contaminante,

y busca solucionar la crisis energética ocasionada por el uso intensivo e irracional

de las enerǵıas no renovables, cuyos efectos se perciben con el agotamiento de las

fuentes de enerǵıa convencionales, principalmente combustibles fósiles, el deterioro

del medio ambiente y el del clima [2]. Otro de los Objetivos es el decimotercero,

Acción por el Clima, que está estrechamente relacionado con el Objetivo anterior

debido a que gran parte de las emisiones de gases de efecto invernadero provienen

del sector energético en sus diversas formas [3]. Con base en lo anterior, la mejora

y aplicación constante de la tecnoloǵıa energética de carácter renovable es necesaria

para completar dos de los diecisiete grandes problemas de sostenibilidad global.

La emisión global de Gases de Efecto Invernadero (GEI) ha incrementado desde

el 2010 hasta 2018, donde este último año fue el punto más alto de emisiones de

1
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GEI en la historia de la humanidad, alcanzando 58 Gt CO2eq; de los cuales 8.3

Gt CO2eq corresponden a emisiones por transporte y a su vez 6.1 Gt CO2eq son

emisiones por transporte de pasajeros y mercanćıa por carretera [4]. Tomando en

cuenta que una parte importante de las emisiones por transporte en carretera es

debido a veh́ıculos basados en motores de encendido provocado (MEP) y, por lo

tanto, que usan gasolina como combustible; se puede deducir que modificar completa

o parcialmente la composición del combustible de los MEP ayudaŕıa a reducir las

emisiones de los GEI en uno de los sectores más contaminantes de los últimos años.

El uso de biocombustibles como aditivo de la gasolina para los MEP es una

estrategia esencial para satisfacer las regulaciones de emisiones de contaminantes y

GEI que cada vez se vuelven más rigurosas, además de que ayuda a no consumir

recursos no renovables y promueve la utilización de residuos [5]. El hidrocarburo

y alcohol más ligero que se ha usado como combustible renovable es el metanol

(CH3OH), que al usar como aditivo de la gasolina contribuiŕıa a reducir las emisio-

nes de contaminantes como los óxidos de nitrógeno (NOx) y el monóxido de carbono

(CO), que son precursores del ozono troposférico, peligroso para los humanos y que

potencialmente podŕıa causar muerte prematura [6]. Otro alcohol ligero que se puede

usar como aditivo de la gasolina es el etanol, el cual es el biocombustible frecuente-

mente más usado debido a sus similitudes f́ısicas y qúımicas con la gasolina; su uso

como aditivo no implica grandes modificaciones a los motores y en comparación con

la gasolina tiene una velocidad de combustión y un calor latente de vaporización más

altos; ayudaŕıa a reducir las emisiones de CO e hidrocarburos no quemados (HC) y

también reduciŕıa la cantidad de carbón depositado en los componentes del cilindro

del motor [5]. Por otro lado, el butanol es un alcohol más pesado que ha demostrado

tener ventajas sobre el etanol; debido a que tiene un mayor contenido de enerǵıa,

menor absorción de agua, mejor capacidad de mezcla y se puede usar en motores de

combustión convencionales sin modificaciones [7].

El desarrollo y utilización de la simulación computacional en conjunto con

los mecanismos cinéticos de combustión (MCC) es de suma importancia, porque
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pueden proporcionar comprensión sobre la propagación, ignición y extinción de las

llamas; con esto se podŕıa simular el desempeño de la combustión utilizando nuevas

medidas del cilindro, estrategias de inyección y proporciones de mezclas binarias o

terciarias de gasolina con biocombustibles. Derivado de lo anterior se podŕıa mejorar

la combustión en un MEP con una mezcla de gasolina y combustibles alternativos, y

con ello reducir el consumo de combustible y la emisión de contaminantes [6]. Dichos

MCC se pueden validar dentro de un software de dinámica de fluidos computacional

(CFD) en conjunto con resultados experimentales.

A la fecha se encuentran vaćıos de conocimiento en la validación, comproba-

ción del funcionamiento y grado de precisión que los MCC presentan durante el

proceso de combustión interna en un motor de encendido provocado; en el presente

trabajo se pretende abordar esta necesidad al aportar información relevante del des-

empeño de los MCC frente a resultados experimentales obtenidos en un motor con

funcionamiento controlado como el Motor CFR Waukesha F1/F2.

1.2 Estado del arte

En la actualidad se han propuesto diversos MCC para diferentes combustibles

alternativos; dichos MCC se simularon numéricamente y se validaron con resultados

experimentales. Sy Tran y colaboradores [8] expusieron una recopilación de autores

de art́ıculos donde se validaron MCC, junto con el combustible alternativo que se

utilizó, el tipo de instalación experimental y las condiciones que se usaron en los

experimentos.

Para el caso del etanol como combustible alternativo se han usado instalaciones

experimentales de tubos de choque, reactores de flujo y reactores de agitación a

chorro, teniendo a la investigación de Leplat y colaboradores [9] como ejemplo de

este último tipo de instalación experimental; en donde se variaron la temperatura,

la presión y la relación de equivalencia aire/combustible.
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En el caso del butanol como combustible alternativo se ha usado el mismo

tipo de instalaciones experimentales, también con variación en temperatura, presión

y relación de equivalencia aire/combustible, teniendo a la investigación de Black y

colaboradores [10] como ejemplo de instalación experimental de tipo tubo de choque.

Christensen y colaboradores [6] muestran en su investigación una tabla similar

a la de Sy Tran, pero con metanol como combustible alternativo, donde se muestra

que se han usado también instalaciones experimentales de tubos de choque, reactores

de flujo y reactores de agitación a chorro, teniendo a la investigación de Aranda y

colaboradores [11] como ejemplo de instalación experimental de tipo reactor de flujo;

cabe mencionar que en el caso de los últimos dos tipos de instalaciones no se varió

la relación de equivalencia aire/combustible.

En años recientes se ha buscado reducir la cantidad de especies y reacciones en

los MCC para que la simulación numérica no tome un alto tiempo de procesamiento;

como es el caso de Zhang y Qi [5], quienes redujeron la cantidad de especies y

reacciones de MCC ya publicados mediante un algoritmo matemático. En el caso

de la mezcla sustituta para la gasolina el MCC se redujo de 1389 especies y 5935

reacciones a 110 especies y 512 reacciones; mientras que para el etanol el MCC se

redujo de 57 especies y 383 reacciones a 34 especies y 171 reacciones; cabe mencionar

que se validaron los MCC con un reactor de volumen constante como parte de la

instalación experimental. Millán-Merino y colaboradores [12] también redujeron un

MCC detallado del etanol, desde 54 especies y 268 reacciones hasta 16 especies y

14 reacciones; logrando aśı un procesamiento de la simulación un 93% más rápido

respecto a la simulación con el MCC detallado.

Últimamente también se ha investigado sobre la combinación de los MCC con

el objetivo de simular mezclas binarias de gasolina con un combustible alternativo;

Zhang y Qi [5] además de reducir MCC detallados también combinaron los MCC

reducidos resultantes, de la mezcla sustituta para gasolina y de etanol, logrando un

MCC combinado de 144 especies y 653 reacciones.
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El descubrimiento de nuevos MCC detallados y su reducción es importante

para predecir, en un tiempo aceptable, la formación de contaminantes y el compor-

tamiento de liberación de enerǵıa bajo ciertas condiciones de presión, temperatura

y relación de equivalencia aire/combustible; sin embargo, algo esencial que no se ha

investigado es la validación de MCC en un proceso de combustión interna en un

MEP.

En el presente trabajo se usarán resultados experimentales, de emisiones conta-

minantes y presión interna del cilindro, de un MEP con funcionamiento controlado,

Motor CFR Waukesha F1/F2, el cual puede variar la relación de compresión (RC),

la temperatura del aire de entrada y la relación de equivalencia aire/combustible;

para contrastarlos con resultados que se obtendrán de una simulación numérica, del

software CFD AVL-Fire, y aśı validar MCC, de combustibles puros, obtenidos de

literatura previamente seleccionada.

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo general

Determinar la capacidad de predicción de un conjunto de MCC para com-

bustibles puros, como metanol y etanol, tomados de la literatura, a través de la

simulación CFD del proceso de combustión interna que ocurre en el interior de un

motor tipo CFR, y derivado de lo anterior, establecer el desempeño de los MCC al

ser comparados con resultados experimentales de la formación de contaminantes y

el comportamiento de la presión al interior del cilindro.
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1.3.2 Objetivos espećıficos

1. Encontrar los MCC objeto de estudio mediante una revisión bibliográfica

para implementarlos en el software AVL-Fire.

2. Adquirir el conocimiento necesario para el uso del software AVL-Fire me-

diante el aprendizaje de la técnica CFD para lograr la configuración de los casos de

simulación.

3. Implementar la geometŕıa del motor CFR en el software AVL-Fire median-

te un programa CAD para generar el volumen de control para la ejecución de la

simulación CFD.

4. Implementar los MCC seleccionados dentro del software AVL-Fire mediante

el uso del formato CHEMKIM en la simulación numérica de las recciones qúımicas

que ocurren durante el proceso de combustión, para realizar la simulación CFD de

cada combustible.

5. Generar la malla computacional adecuada para la correcta simulación numéri-

ca de los MCC en la geometŕıa del motor CFR, a través del sistema de modelado

del software AVL-Fire.

6. Determinar los parámetros de simulación con base en la literatura espećıfica

para el proceso de simulación requerido, mediante una búsqueda bibliográfica para

la correcta simulación numérica de los MCC en la geometŕıa del motor CFR.

7. Verificar el correcto funcionamiento del modelo numérico a través de la

validación de un caso de simulación con base en información experimental obtenida

en el Laboratorio de Fisicoqúımica de la Combustión.

8. Delimitar la matriz de pruebas mediante la revisión de la información expe-

rimental para la correcta comparación de resultados numéricos y experimentales.

9. Ejecutar las simulaciones CFD del proceso de combustión que ocurre en el
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motor CFR F1/F2 con base en la matriz delimitada para lograr la comparación de

los resultados numéricos frente a los experimentales.

10. Comparar los resultados numéricos frente a los resultados experimentales

mediante el análisis de las variables de interés para determinar el grado desviación

entre éstos.

1.4 Hipótesis

Los MCC permiten predecir con precisión la formación de contaminantes y el

comportamiento térmico del proceso de liberación de enerǵıa. Validar MCC publi-

cados en la literatura por medio de un software CFD, en contraste con resultados

experimentales de un MEP permite establecer estrategias de mejora en los paráme-

tros de simulación cuando dichos MCC son utilizados, aśı como descartar aquellos

que presenten una desviación notable.

1.5 Alcance

La presente tesis aborda la búsqueda bibliográfica y selección de dos MCC

por cada combustible, metanol y etanol. Se realizaron simulaciones CFD del proceso

de combustión en el motor CFR F1/F2, mediante el software AVL Fire Workflow

Manager, bajo las RC de 7.36 y 11, en un rango de ángulo de cigüeñal (CA) de 574°

a 860°, es decir, cuando las válvulas de admisión y de escape se encuentran cerradas.

Una vez terminadas las simulaciones se realizaron análisis de resultados de presión y

emisiones, comparando los resultados de las simulaciones con datos experimentales

de cada combustible y RC mediante el uso de herramientas estad́ısticas, tablas y

gráficos.
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1.6 Organización del Documento

En el primer caṕıtulo de la presente tesis se expone la Motivación y el Estado

del Arte, se definen los Objetivos, la Hipótesis y el Alcance; en el segundo caṕıtulo

se presenta el Marco Teórico; en el tercer caṕıtulo se expone la Metodoloǵıa; en

el cuarto caṕıtulo se presentan los Resultados; finalmente en el quinto caṕıtulo se

formulan las Conclusiones y trabajos futuros.



Caṕıtulo 2

Marco teórico

2.1 Motores de combustión interna

Un motor de combustión interna es un motor térmico que convierte la enerǵıa

qúımica de un combustible en enerǵıa mecánica, que generalmente se aprovecha en

un eje de salida giratorio. De forma más detallada, la enerǵıa qúımica se transforma

en enerǵıa caloŕıfica mediante la reacción exotérmica de óxido-reducción denomi-

nada como combustión. Posteriormente la enerǵıa liberada incrementa la presión y

temperatura de los gases dentro del motor, dichos gases se expanden, y mediante los

enlaces mecánicos del motor se mueve un cigüeñal giratorio que transmite la enerǵıa

mecánica al uso deseado; que normalmente consiste en la propulsión de un veh́ıculo:

automóvil, camión, ferrocarril, barco o avión [13].

Los dos ciclos más usados en motores de combustión interna son el ciclo Otto y

el ciclo Diesel, llamados aśı por los hombres acreditados a su invención. El ciclo Otto

también es conocido como una combustión a volumen constante, debido a que en

condiciones ideales la reacción de combustión se completaŕıa antes del movimiento

de expansión del pistón, también es llamado como el ciclo del MEP, debido a que

se induce una chispa mediante voltaje para iniciar la combustión. El ciclo Diesel

también se conoce como combustión a presión constante o como ciclo del motor de

9
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encendido por compresión, debido a que la combustión ocurre de forma espontánea

con una presión elevada. Los ciclos antes mencionados pueden configurarse a dos

tiempos, en el que el pistón produce potencia cada corrida hacia abajo; aunque

comúnmente se configuran a cuatro tiempos, donde el pistón produce potencia cada

dos corridas hacia abajo [14]. Más adelante, se exponen las etapas del ciclo del MEP

de cuatro tiempos:

Corrida de inducción: La válvula de entrada está abierta y el pistón se mueve

hacia abajo, aspirando el combustible premezclado con aire.

Corrida de compresión: Ambas válvulas están cerradas y el pistón se mueve

hacia arriba, cuando el pistón está cerca del punto muerto superior se enciende la

buj́ıa y la combustión inicia.

Corrida de expansión: La combustión se propaga, incrementando la presión y

temperatura, moviendo el pistón hacia abajo, al final se abre la válvula de escape y

la expansión irreversible de los gases de escape se conoce como purga.

Corrida de escape: La válvula de escape se mantiene abierta mientras el pistón

sube y los gases restantes salen, al final la válvula de escape se cierra dejando gases

residuales en el cilindro que se diluirán en la siguiente carga [15].

A continuación, se describen las partes de un MEP de cuatro cilindros en ĺınea

de un automóvil. Los cilindros del motor están dentro del bloque del motor, dicho

bloque está hecho de hierro colado debido a su buena resistencia y bajo costo, ah́ı

están moldeados los conductos para el agua de enfriamiento; la caja del cigüeñal

suele estar integrada con el bloque de cilindros; el cigüeñal normalmente está hecho

de acero forjado y se apoya en los cojinetes principales, generalmente el número

máximo de cojinetes principales es uno más que el número de cilindros; la manivela

tiene porciones excéntricas; los cojinetes de cabeza de biela se unen al pasador de

cigüeñal en cada lanzamiento; la caja del cigüeñal está sellada en la parte inferior

con un cárter de aceite de acero prensado que funciona como sistema de lubricación.

Los pistones están hechos de aluminio en motores pequeños, cada pistón sella su
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respectivo cilindro y transmiten la presión del gas generada por la combustión al

muñón del cigüeñal a través de la biela; la biela, que generalmente es de acero, se

sujeta al pistón por medio de un pasador de pistón de acero que suele ser hueco [16].

2.2 Principales emisiones contaminantes

El transporte privado por medio de veh́ıculos que funcionan con MEP hoy en

d́ıa es algo cotidiano en casi cualquier páıs; sin embargo, derivado de lo anterior,

grandes cantidades de compuestos contaminantes son liberadas a la atmósfera. A

continuación se expondrán los compuestos contaminantes de interés para el caso

de los MEP. Los NOx, el CO, los HC y los compuestos orgánicos volátiles (COV,

como el benceno, acetaldeh́ıdo, formaldeh́ıdo y 1,3-butadieno); los compuestos antes

mencionados conforman las emisiones del tubo de escape, mientras que sólo los HC y

los compuestos orgánicos tóxicos conforman las emisiones evaporativas. Los NOx y

el CO son formados mediante la oxidación molecular del nitrógeno y el combustible

respectivamente, de una manera generalizada al interior del volumen de la cámara de

combustión, mientras que los HC se producen en las regiones fŕıas donde la llama no

se propaga. El NO es formado en la combustión porque la flama de alta temperatura

separa los enlaces moleculares del nitrógeno y ox́ıgeno diatómicos y se recombinan

los átomos en NO, la formación de NO2 en MEP es despreciable, el CO se produce

por la oxidación incompleta del combustible hacia CO2 y los HC se producen por el

combustible residual al paso de la llama por el cilindro [17]. Habiendo mencionado

los compuestos contaminantes liberados por los MEP, posteriormente se expondrán

los efectos negativos de éstos en la salud, los ecosistemas y en el calentamiento global.

La Gran Niebla de Londres de 1952 fue un incidente que cobró la vida de

12,000 personas y que en su momento fue atribuido a la combustión doméstica e

industrial, pero conforme pasaron los años se descubrió un mecanismo en el que

gases contaminantes reaccionan con la luz solar para formar el aún más dañino

esmog fotogénico, entonces se sabe que el incidente en realidad fue provocado por los
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veh́ıculos de carretera, teniendo a los NOx y los COV como importantes precursores

del ozono troposférico [18]. Se sabe que en años recientes los veh́ıculos de carretera

siguen teniendo un impacto significativo en la formación del ozono troposférico. El

informe de inventario de emisiones de la Unión Europea, publicado por la Agencia

Europea de Medio Ambiente [19] muestra que el 37% de losNOx generados por la UE

en 2020 fueron del sector de transporte en carretera, siendo el primer sector que más

aportó de un total de aproximadamente 5,500 Gg deNOx. También se expone que ese

mismo año el sector de transporte en carretera produjo el 7% de los COV sin metano,

siendo el cuarto sector que más aportó de un total de aproximadamente 6200 Gg

de COV. La contaminación por transporte en carretera impacta negativamente a la

salud, al patrimonio cultural y a los ecosistemas. La exposición prolongada a los gases

de escape se asocia a graves enfermedades respiratorias y cardiovasculares, cambios

en el tejido de los pulmones, cambios en el funcionamiento del sistema nervioso

y muerte prematura. El patrimonio cultural se ve afectado con el ensuciamiento de

edificios históricos y el daño a las exhibiciones de arte en interiores [18]. El ecosistema

se ve afectado por la lluvia ácida generada por las emisiones locales de NOx, la lluvia

ácida obstaculiza la fotośıntesis de las plantas y afecta la población de especies

en tierra y cuerpos de agua, influenciando los ciclos bioqúımicos del ecosistema.

Además se sabe que las emisiones de CO2 por transporte en carretera contribuyen

al calentamiento global y éste a su vez provoca ondas de calor que incrementan la

mortalidad de enfermedades respiratorias y cardiovasculares, como en el verano de

2003 en Europa donde murieron más de 22,000 personas por una onda de calor de dos

semanas que incrementó la temperatura promedio 3.5°C de lo normal, el aumento

de la temperatura promedio también provoca el incremento de la propagación de

roedores y mosquitos, junto con las enfermedades que éstos transmiten [20]. En

Ciudad de México se han tomado medidas para reducir la contaminación del aire

generada por el transporte en carretera, como el Programa Hoy No Circula, sin

embargo debido al incremento de veh́ıculos en circulación y a las pobres opciones de

transporte público dichas medidas no resultan en cambios significativos, el cambio

que reducirá los efectos negativos de las emisiones por transporte en carretera sólo
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vendrá con el verdadero cambio de la matriz energética [21]. Entre las medidas

preventivas para la contaminación del aire por transporte en carretera se encuentra

el uso de combustibles alternativos, donde se menciona el uso de alcoholes como

biocombustibles [18], a continuación se expondrán las caracteŕısticas de tres alcoholes

que se han usado como biocombustibles aditivos de la gasolina en MEP, el metanol,

etanol y butanol.

2.3 Bioalcoholes

El metanol, etanol y butanol tienen la fórmula qúımica general C(n)H(2n+1)OH,

siendo n=1 para metanol, n=2 para etanol y n=4 para butanol [22]. El metanol es

el alcohol menos pesado, también conocido como alcohol de madera, es un ĺıquido

incoloro y con ligero olor que se puede utilizar en MEP. El metanol tiene menos

poder caloŕıfico que la gasolina, pero proporciona más potencia y aceleración debido

a su alto octanaje, es menos inflamable que la gasolina y arde con una llama casi

invisible; el uso del metanol ofrece importantes mejoras en las emisiones debido a que

reduce la formación de NOx y de HC. En la actualidad la mayor parte del metanol

se produce a partir de gas natural, sin embargo fuentes renovables como residuos

agŕıcolas, desechos forestales, industriales y municipales se pueden aprovechar para

la producción del metanol mediante la conversión termoqúımica y la gasificación. Un

método biológico que es más reciente consiste en la desesterificación de los grupos

carboxilo metilados del ácido galacturónico por una pectina metil esterasa. La pec-

tina es un componente principal en las paredes celulares de las plantas, un ejemplo

de esto es la pulpa de la remolacha azucarera, que contiene un 60% de pectina en

peso seco. Desde el año 2000 en EUA no existen automóviles funcionando con 100%

de metanol, pero han habido 15,000 veh́ıculos que funcionan con una mezcla de 85%

metanol y 15% gasolina, principalmente en California y Nueva York [23]. En el tra-

bajo de Blume et al. [24] se pueden encontrar propiedades importantes del metanol

en contraste con las de la gasolina, como la relación aire/combustible óptima, la
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máxima relación de compresión en un MEP y el octanaje.

El etanol es actualmente el biocombustible más usado a nivel mundial, tiene ca-

racteŕısticas deseables como combustible alternativo al petróleo, por lo que ayudaŕıa

a una transición paulatina del uso del petróleo a combustibles con base biológica. A

diferencia de otros bioalcoholes que están aún bajo investigación, el etanol emergió

como un potencial combustible enfocado en el transporte y se ha usado como oxi-

genante de petróleo [22], incrementando sus niveles de ox́ıgeno en 7.6% [23], para

reemplazar al metil tert-butil éter. Actualmente la mayoŕıa del etanol ha sido pro-

ducido con cultivos alimentarios, pero se espera que en un futuro se use materia

prima derivada de residuos; el etanol se produce a partir del hidrolizado de sustrato

lignocelulósico posterior al pretratamiento e hidrólisis enzimática, entonces la he-

xosa y la pentosa pueden ser fermentadas por el hongo Saccharomyces cerevisiae u

otros microorganismos [22]. En EUA inicialmente se usó una mezcla de 10% etanol

y 90% gasolina para MEP pero más recientemente se introdujo la mezcla de 85%

etanol y 15% gasolina. Debido a que el etanol se compone en un 35% de ox́ıgeno,

incrementa la combustión y se reducen emisiones contaminantes como los NOx y

el material particulado [23]. Debido a su alto calor latente ingresa al cilindro una

corriente de aire/combustible más fŕıa, lo que provoca una carga más densa y una

mayor potencia de salida. También presenta propiedades antidetonantes ya sea que

se use solo o como parte de una mezcla, los ĺımites de inflamabilidad del etanol son

más altos que los de la gasolina, por lo que se obtiene un arranque más fácil. Además

el etanol no forma gomas ni carbón en el motor durante la combustión, por lo que

el uso de una mezcla de etanol y gasolina mantiene el motor más limpio que el uso

de solo gasolina [25]. Al igual que con el metanol, en el trabajo de Blume et al. [24]

se pueden encontrar propiedades importantes del etanol en contraste con las de la

gasolina.

El butanol es otro alcohol que ha sido considerado como combustible ĺıquido

debido a que tiene propiedades similares a las del etanol, pero tiene un mayor con-

tenido energético. El butanol proporciona un mayor kilometraje y puede mezclarse
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en cualquier proporción con la gasolina, es menos corrosivo que el etanol por lo que

puede transportarse en sistemas de tubeŕıas ya existentes, mientras que el etanol

tiene que transportarse en camiones cisterna, ferrocarril o barcazas. También es más

seguro debido a que tiene mayores puntos de inflamabilidad y ebullición [23]. El

butanol es menos volátil, corrosivo e higroscópico que el etanol, lo que permite un

funcionamiento seguro del motor sin modificaciones. Produce menos emisiones de

CO2 que el etanol y la gasolina, además, no presenta emisiones de NOx y óxidos

de azufre (SOx). La producción comercial actual del butanol se basa en derivados

del petróleo, pero se ha estimulado el uso de fuentes renovables, como la biomasa

o residuos orgánicos, como materia prima para su obtención. La fermentación de

acetona-butanol-etanol es el proceso más estudiado para la obtención de n-butanol,

emplea la fermentación bacteriana mediante Clostridium spp. para producir acetona,

n-butanol y etanol a partir de carbohidratos como el almidón y la glucosa [26]. En el

trabajo de Rao et al. [27] se pueden encontrar propiedades importantes del butanol

en contraste con las de metanol, etanol y octano.

2.4 Investigación de alcoholes en motores de

encendido provocado

Ya se han expuesto las caracteŕısticas y ventajas del uso de alcoholes como adi-

tivos de la gasolina, sin embargo, también es importante llevar a cabo experimentos

con el objetivo de medir el rendimiento del MEP, analizar las caracteŕısticas de la

combustión en el MEP y medir las emisiones de interés, usando mezclas de gasolina

con algún alcohol. En años recientes se han publicado diversos art́ıculos que tratan

sobre los temas anteriores, en la tabla de Iodice et al. [28] se muestran 18 art́ıculos de

revisión, es decir, que compilan varios art́ıculos, que abarcan alguno de los siguientes

enfoques: el desempeño del MEP, las caracteŕısticas de la combustión o las emisio-

nes, al usar etanol u otro combustible como aditivo de la gasolina. A continuación, se

expondrán art́ıculos que han abarcado los tres enfoques mencionados anteriormente.
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Kul y Ciniviz [29] en su art́ıculo presentan una instalación experimental con

un MEP de cuatro tiempos y un cilindro, una unidad de accionamiento y freno,

termopares, un dispositivo medidor de emisiones, un tubo medidor de combustible

y el sistema de filtrado y admisión tanto de aire como de combustible al MEP. Se

hicieron pruebas con diferentes concentraciones de etanol, desde 5% hasta 100%,

bajo cinco cargas de motor diferentes a la máxima velocidad de par, 2500rpm.

Mohammed et al. [30] realizaron un estudio para determinar las eficiencias

térmicas y volumétricas, al igual que la cantidad de gases de escape nocivos en un

MEP monociĺındrico de cuatro tiempos. Se variaron las proporciones de etanol con

gasolina, usando desde 10% hasta 40% de etanol, también se varió la velocidad del

motor desde 1,500 r.p.m. hasta 2,500 r.p.m. La instalación experimental a grandes

rasgos consistió en un dinamómetro, un sistema de adquisición de datos, un analiza-

dor de gases de escape, una bureta de combustible, un cronómetro y un tacómetro.

Liu et al. [31] hicieron un experimento para explorar los efectos de diferentes

proporciones de etanol-gasolina, desde 0% hasta 100% de etanol, con diferentes

tiempos de inyección directa y tiempos de encendido en la combustión y emisiones

de un MEP. La instalación de manera general consistió en un dinamómetro, sensores

de presión y temperatura para el aire de entrada, un sensor de temperatura para

los gases de escape, un analizador de gases de escape, un medidor de consumo de

combustible y una computadora analizadora de combustión.

Dhande et al. [32] en su art́ıculo exponen los efectos de diferentes combinaciones

de etanol con gasolina, desde 10% hasta 25% de etanol, y diferentes velocidades del

motor, desde 1,300 r.p.m. hasta 1,800 r.p.m., en el consumo del combustible, la

eficiencia térmica y en las emisiones. La instalación en términos generales consiste

en un MEP monocinĺındrico de cuatro tiempos, un dinamómetro, termopares, un

sensor de rotación y un analizador de gases de escape.

Como se mostró anteriormente, los experimentos son una forma confiable de

obtener datos relevantes en el ámbito de los MEP, sin embargo, el costo de una
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instalación experimental de este tipo puede ser elevado debido a los componentes ya

expuestos. Las simulaciones computacionales son otra forma de obtener datos rele-

vantes, siempre que se tengan validaciones experimentales con base en la literatura,

donde los principales recursos limitantes son la capacidad de la computadora y el

tiempo de las simulaciones. A continuación, se presentan art́ıculos que han obte-

nido datos relevantes en el ámbito de los motores de combustión interna mediante

simulación CFD.

D’Adamo et al. [33] en su art́ıculo se aplicaron tres técnicas de modelado: LES,

RANS y RANS-PDF; con el objetivo de simular la combustión y la detonación en

un MEP GDI (inyección directa de gasolina) bajo condiciones de detonación segura,

detonación limitada y detonación ligera. Se destacó todo el potencial del modelo

RANS-PDF para el desarrollo de motores y fue posible preservar el formalismo del

RANS, enriqueciendo los resultados con descripción estad́ıstica de detonación.

Ameen et al. [34] investigaron el coeficiente de variación de la presión en el

cilindro y los parámetros relacionados con la velocidad de combustión en un MEP

tomando en cuenta la variabilidad de ciclo a ciclo en simulaciones CFD aplicando el

modelado LES. Se demostró que el enfoque de perturbación en paralelo desarrollado

es capaz de dar predicciones precisas de la variabilidad de ciclo a ciclo en MEP en

una décima parte del tiempo usando el enfoque convencional.

Chen et al. [35] en su investigación expusieron los efectos de la variación ciclo

a ciclo de la intensidad de detonación en un MEP, principalmente la aparición de

autoignición, mediante simulación CFD usando el modelado LES.

2.5 Principios básicos de CFD

Las ecuaciones diferenciales de gobierno son un conjunto de ecuaciones que

se utilizan para describir cómo se comporta un fluido en determinadas condiciones.

Estas ecuaciones están relacionadas con la conservación de masa, de momentum y
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de enerǵıa [36]. Kajishima y Taira [37] representaron las ecuaciones de conservación

de masa, momentum y enerǵıa en una sola ecuación, usando tensores. Más adelante

se muestran la ecuación y los términos que la componen.

La Ecuación (2.1) expresa que la suma de la derivada del vector que denota

las cantidades conservadas por unidad de volumen (Λ) con respecto al tiempo y la

divergencia, del flux de Λ (Π), en las tres dimensiones espaciales es igual al vector

resultante (Γ).
∂Λ

∂t
+ ▽ · Π = Γ (2.1)

La Ecuación (2.2) muestra las tres cantidades conservadas, de masa, momen-

tum y enerǵıa, respectivamente, por unidad de volumen. Las mencionadas cantida-

des conservadas son la densidad (ρ), el momentum por unidad de volumen (ρu) y la

enerǵıa total por unidad de volumen (ρE).

Λ =


ρ

ρu

ρE

 (2.2)

La Ecuación (2.3) indica que la enerǵıa total por unidad de masa (E) es igual

a la suma de la enerǵıa interna por unidad de masa (e) y la enerǵıa cinética por

unidad de masa (k).

E = e+ k (2.3)

La Ecuación (2.4) expresa que la enerǵıa cinética por unidad de masa (k) es la

mitad del cuadrado de la velocidad (u) absoluta.

k =
|u|2

2
(2.4)

La Ecuación (2.5) muestra que el flux del vector que denota las cantidades

conservadas por unidad de volumen (Π) se compone de el momentum por unidad

de volumen (ρu), el flux de momentum moviéndose a velocidad u (ρuu) menos el

intercambio de momentum debido al estrés en la superficie del volumen de control
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(T ), y el flux de enerǵıa (ρEu) menos el trabajo efectuado por el estrés (T · u) más

el flux de calor (q).

Π =


ρu

ρuu− T

ρEu− T · u+ q

 (2.5)

La Ecuación (2.6) indica que el vector resultante (Γ) se compone de la velocidad

de la reacción de la especie qúımica (R), la tasa de momentum por unidad de volumen

producido por unidad de tiempo (ρf), y la tasa de enerǵıa por unidad de volumen

producida por unidad de tiempo (ρu · f). Por lo general, el valor de la ecuación

de conservación de masa en Γ se considera 0, como suposición en casos donde no

ocurren reacciones qúımicas; sin embargo, para el estudio de la combustión en MEP

se requiere conocer las velocidades de reacción de las especies qúımicas. Patankar

[36] expresa la ecuación de conservación de masa con el término de la velocidad de

formación o consumo R; mismo que, para el presente trabajo, se obtendrá para cada

especie qúımica mediante la integración de MCC a un software CFD.

Γ =


R

ρf

ρu · f

 (2.6)

En la actualidad, resolver estas ecuaciones de forma anaĺıtica al mismo tiempo

no es posible, debido a que son ecuaciones diferenciales no lineales muy comple-

jas. Sin embargo, es posible solucionarlas numéricamente gracias a los métodos de

discretización de las ecuaciones de gobierno. Anderson [38] expone los métodos de di-

ferencias finitas, elementos finitos y volúmenes finitos (FVM por sus siglas en inglés),

siendo los dos últimos los que más se han usado para CFD. Versteeg y Malalasekera

[39] explicaron los pasos para la aplicación del FVM.

El primer paso (mallado) consiste en dividir el dominio de interés en volúmenes

de control discretos; el conjunto total de los volúmenes discretos se conoce como malla

y un elemento de malla se conoce como celda. Se ubican puntos nodales en todo el
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volumen de control, de manera que cada nodo está dentro de su respectiva celda; y

se definen los puntos vecinos, que se ubican en las caras de la celda.

En el segundo paso (discretización) se tienen que integrar las ecuaciones de

gobierno sobre las celdas para producir ecuaciones discretizadas en cada nodo. Se

requieren los coeficientes de difusión de la interfaz y los gradientes desde los nodos

hasta los puntos vecinos. Por ello los valores de cada propiedad y los coeficientes

de difusión son definidos y evaluados en los nodos. Para calcular los gradientes en

las caras de las celdas se usan aproximaciones en la distribución de las propiedades

entre los nodos.

En el tercer paso (solución de las ecuaciones) se forma un sistema de ecuaciones

algebraicas lineales, con base en las ecuaciones discretizadas en cada nodo. Entonces,

se soluciona el sistema para obtener la distribución de cada propiedad en los nodos,

mediante alguna técnica de solución de matrices adecuada para el caso a simular.

Es de mencionar que los software CFD actuales generalmente utilizan el método

de volúmenes finitos en mallas bidimensionales o tridimensionales, e incluso algunos

permiten simular en mallas móviles.

2.6 Configuración del software CFD

En el presente trabajo se usó el software CFD AVL Fire Workflow Manager

con el objetivo de realizar simulaciones numéricas de combustión en un MEP. A

continuación, se expondrán las opciones que se seleccionaron en el programa para la

correcta aplicación del FVM.

Para el modelo de densidad, la opción de Gas Real (P-R) fue adecuada debido

a que aplica la ecuación de estado de Peng-Robinson [40]. Este modelo tiene ventaja

sobre el de Gas Ideal porque considera las fuerzas intermoleculares, que a condiciones

de alta presión podŕıan empeorar el cálculo de la densidad. También se eligió sobre
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el modelo de Gas Real (emṕırico) porque ha demostrado predecir con precisión el

comportamiento de mezclas de gases [41].

Para la discretización se seleccionó el algoritmo iterativo con base en el Método

Semi-impĺıcito para las Ecuaciones Ligadas a la Presión (SIMPLE por sus siglas en

inglés) [42]. Este método permite obtener ecuaciones de corrección de presión me-

diante la conversión de la forma discreta de la ecuación de continuidad; entonces las

correcciones de presión se utilizan para actualizar los campos de presión y velocidad

de modo que los componentes de velocidad obtenidos de la solución de las ecuaciones

de momentum satisfagan la ecuación de continuidad.

En cuanto a la simulación de turbulencia se eligió el modelo k − ζ − f [43],

el cual resuelve la ecuación de transporte para la relación de escalas de velocidad

ζ = v̄2/k en lugar de v̄2; resultando en un modelo más robusto y menos sensible a las

celdas no uniformes que componen la malla en comparación con el modelo v̄2 − f .

Es de mencionar que este modelo es capaz de capturar la anisotroṕıa de tensión

turbulenta cerca de la pared y predecir la transferencia de calor con mayor fidelidad.

Se seleccionó el tratamiento de pared h́ıbrido para la transferencia de calor en

las paredes del volumen de control. Este modelo se basa en el modelo de turbulencia

k− ζ − f y está validado frente a mediciones de transferencia de calor en MEP [44].

Este método combina la integración hasta la pared (condiciones de contorno exactas)

con las funciones de pared de alto número de Reynolds, lo que permite condiciones de

contorno bien definidas independientemente de la posición del nodo computacional

más cercano a la pared [45], resultando un modelo superior al de Han-Reitz.

Los esquemas de diferenciación definen la forma en que se calculan los valores

de las variables en las caras de las celdas tiene un profundo efecto en la precisión y la

convergencia (estabilidad numérica) del método numérico. En la presente investiga-

ción se usaron dos esquemas estándar y uno acotado, en las ecuaciones de gobierno

que se indican en el caṕıtulo de metodoloǵıa. En cuanto a los esquemas estándar

Central Differencing y Upwind, de primer orden; el primero consiste en interpola-
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ción lineal, con la que se obtienen los valores en las caras de las celdas de una variable

escalar, y puede generar oscilaciones numéricas que producen soluciones ilimitadas y

no monótonas; respecto al segundo, el valor de la cara se toma como el que prevalece

en los nodos “a contra viento” (upwind en inglés), es incondicionalmente acotado y

puede producir difusión numérica excesiva si el flujo no está alineado con las ĺıneas

de la malla [46]. El esquema de diferenciación acotado que se usó fue MINMOD,

debido a que los esquemas acotados basados en el concepto de variación decreciente

total han sido usados para capturar choques porque limitan el flux de una variable

a un nivel que asegura la solución acotada. El limitador en el esquema MINMOD

combina por partes los esquemas lineales Upwind de segundo orden y el Central

Differencing de primer orden en cierto rango monótono [47].

Se usaron dos tipos de solucionador lineal, el Gradiente conjugado con factori-

zación de Cholesky incompleta como preacondicionador para sistemas simétricos y

Bi-CGSTAB con preacondicionador ILU(0) para sistemas no simétricos (GSTB por

sus siglas en inglés), y el Solucionador algebraico de múltiples cuadŕıculas (AMG

por sus siglas en inglés). Bi-CGSTAB, con precondicionamiento, es un método muy

competitivo para resolver clases relevantes de sistemas lineales no simétricos [48];

mientras que AMG es recomendable para una rápida convergencia de la matriz de

solución (en menos iteraciones) a costa del aumento de complejidades de la matriz,

y por lo tanto mayor trabajo numérico [49].

Después de resolver el sistema de ecuaciones linealizado, los factores de subre-

lajación se usan para limitar qué tanto cambian los valores de las variables de la

iteración anterior, y aśı asegurar la convergencia del proceso de solución numérico

de las ecuaciones discretizadas. La subrelajación se realiza impĺıcitamente [36]. Los

factores para cada ecuación de conservación se exponen en el siguiente caṕıtulo.
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2.7 Mecanismos cinéticos de combustión

Los MCC se desarrollan constantemente para ser utilizados en investigaciones

relacionadas con los motores de combustión interna. Normalmente, estos MCC se

incorporan en un software CFD como archivos en formato Chemkin-II; el cual Kee y

colaboradores [50] explican. El formato mencionado proporciona las tres constantes

de la ecuación de Arrhenius, por cada reacción en el MCC, para el cálculo de las

constantes de velocidad de reacción directa, y posteriormente las velocidades de

formación de cada especie qúımica en cada celda del volumen de control.

En la Ecuación (2.7) de Arrhenius se muestran las tres constantes; el factor

pre-exponencial Ai, el exponente de la temperatura βi y la enerǵıa de activación Ei.

Con lo anterior y la temperatura se calcula la constante de velocidad de reacción

directa kfi .

kfi = AiT
βie

−Ei
RcT (2.7)

El siguiente paso es calcular la constante de velocidad de reacción inversa kri

mediante la Ecuación (2.8), con ayuda de la constante de equilibrio Kci ; la cual se

calcula mediante la Ecuación (2.9), que involucra la temperatura, y los cambios de

entalṕıa y entroṕıa de los reactivos a los productos de la reacción qúımica.

kri =
kfi
Kci

(2.8)

Kci = e
∑K

k=1 vki
S
◦
k
R

−
∑K

k=1 vki
H

◦
k

RT

(
Patm

RT

)∑K
k=1 vki

(2.9)

Con las constantes de velocidad de reacción directa e inversa se calcula la

velocidad de reacción qi como se muestra en la Ecuación (2.10); donde Xk son las

concentraciones molares de las especies involucradas en la reacción, v′ki y v′′ki son

los coeficientes estequiométricos de cada especie en los reactivos y los productos

respectivamente.
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qi = kfi

K∏
k=1

[Xk]
v′ki − kri

K∏
k=1

[Xk]
v′′ki (2.10)

La velocidad de formación o consumo de cierta especie qúımica en una celda

dentro del volumen de control ẇk se determina mediante la Ecuación (2.11); en la

que se consideran todas las reacciones que involucran la especie qúımica, ya sea en

los productos o en los reactivos. Es de mencionar que la variable ẇk se encuentra en

las ecuaciones de gobierno como R, como se pudo ver en la Ecuación (2.6).

ẇk =
I∑

i=1

(v′′ki − v′ki)qi (2.11)

Los MCC a menudo involucran reacciones de tercer cuerpo. Una reacción de

tres cuerpos implica la reacción de dos especies A y B para producir un solo producto,

la especie AB. Esta reacción requiere un tercer cuerpo M para estabilizar el producto

excitado AB* por colisión [51]. También podŕıan incluir constantes de Arrhenius para

el ĺımite de baja presión y factores de mejora para las zonas de baja presión en ciertas

especies qúımicas. Además de constantes de dependencia de presión mediante el uso

de la fórmula de Troe, la cual es útil para la representación de datos y el modelado de

sistemas de reacción complejos que implican reacciones de isomerización, disociación

y recombinación [52].

El archivo chem, en formato Chemkin-II, que contiene el MCC, se complementa

de un archivo thermdat, en formato del programa de Coeficientes y Propiedades

de la NASA (CAP por sus siglas en inglés) [53]; el cual incluye constantes que

permiten calcular propiedades termodinámicas de cada especie qúımica mediante

ajustes polinomiales, como el calor espećıfico a presión constante C
◦

Pk, la entalṕıa

de estado estándar H
◦

k y la entroṕıa de estado estándar S
◦

k . Las Ecuaciones (2.12),

(2.13) y (2.14) muestran los ajustes polinomiales, en los que se usan 7 constantes en

total.
C

◦

Pk

R
= a1k + a2kT + a3kT

2 + a4kT
3 + a5kT

4 (2.12)
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H
◦

k

RT
= a1k +

a2k
2
T +

a3k
3
T 2 +

a4k
4
T 3 +

a5k
5
T 4 +

a6k
T

(2.13)

S
◦

k

R
= a1k lnT + a2kT +

a3k
2
T 2 +

a4k
3
T 3 +

a5k
4
T 4 + a7k (2.14)

El archivo thermdat incluye 14 constantes por especie qúımica, porque se con-

sideran dos conjuntos de constantes que funcionan en intervalos de temperatura alto

y bajo. Propiedades termodinámicas como el calor espećıfico a volumen constante,

la enerǵıa interna y la enerǵıa libre de Gibbs pueden ser calculadas a través de las

tres propiedades que se mencionaron anteriormente.

Los MCC pueden ser detallados, lo que significa que contienen un gran número

de especies y reacciones, lo anterior provoca un tiempo de simulación prolongado.

Para abordar este problema, se han desarrollado recientemente MCC reducidos,

que contienen menos especies y reacciones. A pesar de su menor complejidad, los

MCC reducidos se basan en MCC detallados y proporcionan resultados similares en

simulaciones computacionales. La ventaja principal de los MCC reducidos es que

permiten realizar simulaciones en un tiempo considerablemente menor.

El desarrollo de nuevos MCC detallados y su posterior reducción es de gran

importancia para predecir, en un peŕıodo de tiempo relativamente corto, cómo se

libera la enerǵıa en condiciones espećıficas de presión, temperatura y relación de

aire/combustible en un motor de combustión interna. Sin embargo, un aspecto im-

portante que aún no se ha investigado es la desviación estad́ıstica que existe entre

los resultados de presión en la cámara de combustión de las simulaciones compu-

tacionales empleando MCC y resultados experimentales, en procesos de combustión

interna en un MEP.
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2.8 Cálculos estad́ısticos para análisis de

resultados

Durante los caṕıtulos de Metodoloǵıa y Resultados se obtuvieron resultados de

simulación, para los cuales se requieren conocer sus diferencias, de forma cuantitativa

y comparable a diferentes escalas, con respecto a datos experimentales. Para lograr

lo anterior se utilizaron métodos estad́ısticos reconocidos y ampliamente utilizados

por su capacidad de evaluar las diferencias entre modelos numéricos y resultados

experimentales. Shcherbakov y colaboradores [54] presentan la diferencia porcentual

Pi, que se utiliza para conocer el error entre un par de datos, uno obtenido mediante

un experimento y el otro mediante un modelo numérico. La Ecuación (2.15) muestra

la forma de calcular Pi, donde yi es el dato experimental y f
(m)
i el resultado numérico.

Pi =

∣∣∣∣∣yi − f
(m)
i

yi

∣∣∣∣∣ · 100% (2.15)

Con base en la diferencia porcentual, también se expone el error porcentual

cuadrático medio (RMSPE por sus siglas en inglés), el cual permite evaluar el error

entre un conjunto de datos experimentales y otro conjunto de resultados numéricos.

La Ecuación (2.16) muestra la forma de calcular el RMSPE, donde n es el número

de elementos que contiene un conjunto de datos.

RMSPE =

√√√√ 1

n

n∑
i=1

P 2
i (2.16)



Caṕıtulo 3

Metodoloǵıa

En el presente caṕıtulo se describen con detalle los procesos de, diseño del

volumen de control, configuración de la malla móvil, definición de los parámetros de

simulación y la validación de estos, y al final se presenta la matriz de pruebas de

simulación. En la Figura 3.1 se muestra el diagrama de la metodoloǵıa general.

Figura 3.1: Diagrama metodológico

Antes de la explicación de la metodoloǵıa general se expusieron las caracteŕısti-

cas de la instalación experimental, con la que se obtuvieron los datos experimentales

de presión en la cámara de combustión y concentraciones de emisiones, y el equipo

de cómputo, en el que se ejecutaron las simulaciones mediante el software CFD AVL

Fire Workflow Manager.

27
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3.1 Instalación experimental

La determinación de los datos experimentales de presión provienen de un MEP

monociĺındrico tipo CFR de RC variable, con rango de 4:1 a 16:1. El circuito del

motor es explicado con detalle en el trabajo de Rubio [55], el cual describe la puesta

a punto de la instalación experimental. Como se puede ver en la Figura 3.2, consta

de un filtro de aire, un remanso de admisión, resistencias de calentamiento, que en la

presente investigación se fijaron para obtener una temperatura de aire de admisión

de 38 °C, la cámara de admisión, el motor CFR, un motor eléctrico, que asegura

una velocidad constante de funcionamiento de 900 r.p.m., circuitos de lubricación y

refrigeración, la cámara de escape y el remanso de escape.

Figura 3.2: Esquema de la instalación experimental

En el trabajo de Gómez [56] se expone el proceso de medición para la obtención

de los datos de presión de la cámara de combustión, además de las caracteŕısticas

de los equipos y el proceso de automatización. El sensor de presión utilizado es

un KISTLER 6061B de la serie ThermoCOMP, con principio de funcionamiento

pizoeléctrico, especialmente diseñado para la medida de presión en cámaras de com-

bustión. El amplificador KISTLER 5010B indica un voltaje proporcional a la medida

del sensor de presión, y se conecta a un sistema de adquisición de datos, la tarjeta

NI9201 del CompactRIO.

Las curvas de presión, de combustión de metanol y etanol, presentadas en este

trabajo se obtuvieron mediante la metodoloǵıa del trabajo de Rubio [55]. Se obtiene
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una curva de presión media de combustión, en cada caso, con base en las presiones

de combustión de 100 ciclos.

Las concentraciones de emisiones de CO y CO2 se obtuvieron mediante la

metodoloǵıa del trabajo de Rivera [57], en el que se usó un analizador de gases

MAHA modelo MET 6.3. En resumen, se realiza la prueba de hermeticidad de la

sonda del analizador de gases, se configura el equipo en prueba de motor a gasolina

en el modo dinámico, se fija la sonda en el punto donde se toma la muestra de gases

y se inicia el análisis de emisiones cuando empiece la combustión del motor CFR.

3.2 Equipo de cómputo

En las Tablas 3.1 y 3.2 se muestran las caracteŕısticas de la computadora que

tienen relación directa con el tiempo de simulación de cada prueba.

Plataforma
Número

de núcleos

Número

de hilos

Velocidad de reloj

máxima [GHz]

AMD EPYC 7B13 32 32 3.5

Tabla 3.1: Caracteŕısticas del CPU

Factor de forma Capacidad [GB] Velocidad de reloj [GHz]

DIMM 128 18.756

Tabla 3.2: Caracteŕısticas de la RAM
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3.3 Diseño del volumen de control

3.3.1 RC 7.36

Para el diseño del volumen de control, la geometŕıa interna del cilindro y culata

en el punto muerto superior (CA=720°), fue generada a través de un diseño asistido

por computadora (CAD por sus siglas en inglés) en el software SOLIDWORKS,

considerando una relación de compresión de 7.36, misma que se usó para la obtención

de los datos experimentales de presión previos a las pruebas. En la Figura 3.3 se

pueden ver las medidas del CAD: diámetro de cámara de combustión (DCC), altura

de cámara de combustión (ACC), diámetro de válvula de entrada (DVE), altura de

válvula de entrada (AVE), diámetro de válvula de salida (DVS), altura de válvula

de salida (AVS), diámetro del sensor de presión (DSP), altura del sensor de presión

(ASP) y la altura saliente del sensor de presión (ASSP). Es de mencionar que el

centro de la circunferencia del sensor de presión en el plano de la cara superior de

la cámara de combustión forma parte de la circunferencia de la mencionada cara

superior.

3.3.2 RC 11

En cuanto al diseño del volumen de control con RC 11, casi todas las medidas

son las mismas que en el caso de RC 7.36, que se pueden ver en la Figura 3.3. El

cambio se encuentra en que la ACC (CA=720°) mide 11.86 mm en lugar de 17.96

mm.



Caṕıtulo 3. Metodoloǵıa 31

Figura 3.3: Medidas del pistón del motor CFR y el sensor de presión en el punto

muerto superior (PMS)

3.4 Configuración de la malla móvil

3.4.1 RC 7.36

3.4.1.1 Declaración de fronteras

Las simulaciones numéricas tridimensionales que involucran geometŕıas en mo-

vimiento, es decir, que utilizan mallas móviles, son de gran valor para la industria

[58]. Se pueden emplear en simulaciones CFD para obtener resultados numéricos

en máquinas que presenten expansión y compresión, como en el presente trabajo,

donde se simuló un MEP. Para realizar una correcta configuración de malla móvil,

es necesario importar la geometŕıa del CAD dentro del software AVL Fire, aśı como
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declarar las fronteras del volumen de control, donde se establecen las condiciones de

frontera (o de contorno) a temperatura constante. En la Figura 3.4 se pueden ver

las fronteras de volumen en el software; las cuales se indican con la nomenclatura

BND, mientras que MOV indica las fronteras que presentan movimiento.

Figura 3.4: Nombre de selecciones del CAD del motor CFR en AVL Fire

3.4.1.2 Parámetros de malla móvil

En la sección de Fame Engine +, el cual es un complemento del sowtware AVL

Fire para la creación de mallas móviles, se agregaron los parámetros para la creación

de la malla móvil del MEP. La cual comprende los instantes de tiempo desde el inicio

de la carrera de compresión hasta el término de la carrera de expansión. Dicho lapso

se indicó en términos del CA, desde 574° hasta 860°. La ignición ocurre en el CA

702° y el PMS en el CA 720°. Los parámetros para la creación de la malla móvil,

que se introdujeron en Fame Engine +, se encuentran en la Tabla 3.3.
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Superficie en movimiento MOV Piston moving

Superficie del cilindro que se deforma MOV Piston buffer

Superficie fija MOV Piston non moving

Tipo de movimiento Función de desplazamiento de pistón

Longitud de biela [m] 0.254

Longitud de recorrido del pistón [m] 0.1143

Modo del tamaño de celda Modo tamaño máximo

Tamaño máximo [m] 0.001

Superficies para refinar (Nivel, Profundidad)

REF Ex Valv (1, 0.0002),

REF In Valv (1, 0.0002),

REF Sensor Chamber (2, 0.0002)

Refinamiento en esfera (Nivel, Radio) (3, 0.003)

Tabla 3.3: Parámetros agregados en Fame Engine +

Es de mencionar que la malla móvil es un conjunto de mallas fijas en dife-

rentes tiempos. En el caso de la presente malla, por medio de Fame Engine +, se

creó automáticamente una malla por cada paso temporal definido previamente en

la herramienta, que expresado en CA son 5°, empezando por CA 574°. Entonces

durante la ejecución de una simulación, cuando se requiere resolver las ecuaciones

de gobierno en cierto tiempo donde no se creó una malla fija (por ejemplo, en CA

575°), el software realiza una interpolación de mallas fijas. Entonces aśı la malla

móvil abarca cualquier tiempo de forma continua entre los intervalos inicial y final.

3.4.1.3 Análisis de sensibilidad de malla

Se realizó un análisis de sensibilidad de malla para comprobar si 1mm de

tamaño máximo celda en la malla es adecuado, en comparación con 1.5 mm y 0.8

mm. Primero se realizaron simulaciones con combustión de etanol desde CA 574°

hasta 860°, utilizando el MCC detallado de etanol (54 especies y 268 reacciones) de

la Universidad de San Diego (UCSD por sus siglas en inglés) [59], y se registraron las
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presiones máximas de las 3 simulaciones. A continuación en la Figura 3.5 se pueden

ver las diferencias porcentuales entre la presión máxima alcanzada en el experimento

del motor CFR, 4,144 kPa, y las presiones máximas alcanzadas en las simulaciones

con cambio en el tamaño máximo de malla.

Figura 3.5: Diferencias porcentuales de la presión máxima con cambio en el tamaño

máximo de la malla con respecto al resultado experimental

Posteriormente se registraron los tiempos de ejecución de las simulaciones y

se calcularon las diferencias porcentuales con respecto a la duración del proceso con

la malla de 1 mm, 4.9 h. En la Figura 3.6 se pueden ver los puntos que indican las

diferencias.

Con base en los resultados anteriores se puede concluir que 1 mm de tamaño

máximo de celda en la malla es adecuado porque no presenta una diferencia por-

centual significativa con respecto a 0.8 mm en el análisis de sensibilidad de malla.

Mientras que el tiempo de ejecución de simulación con 1mm de tamaño de malla

es aproximadamente la mitad con respecto a la malla de 0.8 mm. De esta forma se
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Figura 3.6: Diferencias porcentuales del tiempo de ejecución de la simulación con

el cambio en el tamaño máximo de la malla con respecto a la malla de 1mm

puede ahorrar considerable recurso computacional sin afectar significativamente los

resultados de las simulaciones.

Los indicadores de calidad que se emplearon fueron; ortogonalidad, la cual es

complemento de la no-ortogonalidad, que mide la desviación de los ángulos entre las

caras y aristas de las celdas; relación de aspecto, que mide la relación entre la arista

más grande y la más pequeña de la celda; y la asimetŕıa, que mide la desviación de

una celda de una forma perfecta [60]. Se registraron los tres indicadores de calidad

de la malla móvil en tres diferentes momentos de CA. En 574°, cuando la cámara de

combustión tiene el mayor volumen en la simulación; en 720°, tiempo que corresponde

al menor volumen; y en 649°, que es un ángulo intermedio entre los ángulos antes

mencionados. En la Tabla 3.4 se pueden ver los indicadores.
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CA [Grados]
Número

de celdas

Ortogonalidad

>0.8

Relación de

aspecto <10

Asimetŕıa

<0.3

574 2,402,737 90% 100% 87%

649 1,548,657 89% 100% 84%

720 804,734 88% 100% 81%

Tabla 3.4: Indicadores de calidad de la malla móvil RC 7.36

Se puede ver que la calidad de la malla móvil RC 7.36 es considerablemente

buena en los tres CA mostrados. Teniendo como máximos un 12% de celdas con

ortogonalidad menor o igual a 0.8, en CA 720°; un 0.0% de celdas con relación de

aspecto mayor o igual a 10, en CA 720°; y un 19% de celdas con asimetŕıa mayor o

igual a 0.3, en CA 720°. En la Figura 3.7 se muestra la evolución de la malla móvil

tridimensional con el cambio en CA, y además un acercamiento a las celdas cercanas

a la parte superior del volumen de control.

Figura 3.7: Malla móvil con RC de 7.36 en diferentes CA
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3.4.2 RC 11

Debido a que la malla móvil RC 11, en comparación con la malla móvil RC

7.36, sólo tendŕıa diferencia en la medida de la ACC en cada paso de CA, tanto

la declaración de fronteras como la definición de los parámetros de la malla móvil

se realizaron de igual manera que para el caso de RC 7.36, como se pueden ver en

la Figura 3.4 y en la Tabla 3.3 respectivamente. Con base en la similitud entre los

volúmenes de control RC 11 y RC 7.36 en el PMS, se puede concluir que un tamaño

máximo de celda de 1 mm es adecuado para la malla móvil RC 11. Con el objetivo

de verificar la calidad de la malla móvil RC 11, se registraron los indicadores de

calidad que se muestran en la Tabla 3.5.

CA [Grados]
Número

de celdas

Ortogonalidad

>0.8

Relación de

aspecto <10

Asimetŕıa

<0.3

574 2,318,495 90% 100% 87%

649 1,320,535 89% 100% 85%

720 695,934 87% 100% 79%

Tabla 3.5: Indicadores de calidad de la malla móvil RC 11

Se puede ver que la calidad de la malla móvil RC 11 es considerablemente

buena en los tres CA mostrados. Teniendo como máximos un 13% de celdas con

ortogonalidad menor o igual a 0.8, en CA 720°; un 0.0% de celdas con relación de

aspecto mayor o igual a 10, en CA 720°; y un 21% de celdas con asimetŕıa mayor o

igual a 0.3, en CA 720°.

3.5 Configuración de un caso de simulación

Después del diseño de la malla móvil RC 7.36, se creó y configuró el caso de

simulación de combustión de etanol. En el archivo de dirección del solucionador

(SSF por sus siglas en inglés) se agregaron ciertos parámetros que se mostrarán más
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adelante.

Con el objetivo de cumplir con los requisitos de estabilidad del esquema de

integración temporal, se utilizó la condición de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL) [61],

que se expresa con el número de Courant (C), definido en la Ecuación (3.1), don-

de U es la magnitud de velocidad caracteŕıstica en una celda, ∆h es la longitud

caracteŕıstica de la celda y ∆t es el paso temporal de la simulación.

C =
U
∆h
∆t

≤ 1 (3.1)

Un intervalo temporal de CA de 1°, equivalente a 1.85E-4 s, que al sustituirlo

como ∆t en la Ecuación (3.1), y usar 1 mm de longitud máxima de celda como ∆h

y 1.2 m
s
de velocidad de combustión máxima de metanol y etanol [62] como U , se

obtiene un C de 0.22, cumpliendo la condición de la ecuación. El paso temporal

mı́nimo se estableció como CA 1° en el intervalo de tiempo donde es presente o

próxima la combustión, mientras que el paso temporal máximo se estableció como

CA 5° en intervalos de tiempo donde no es presente la combustión, con el objetivo

de que no se prolongue innecesariamente el tiempo de simulación.

Como se puede ver en la Tabla 3.6, se decidió usar un paso temporal, expresado

en CA, de 1° desde 699° hasta 749°, debido a que ocurren cambios considerablemente

rápidos justo después del encendido de la chispa, en CA 702° (RC 7.36) o en 705°

(RC 11). Se indicó en el SSF el inicio y el final de la simulación, en este caso 574°

y 860° respectivamente. También se estableció la velocidad del motor en 900 r.p.m.,

se activaron los módulos “Species transport” y “General gas phase reactions”.
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Hasta CA [Grados] Paso temporal [Grados]

699 5

749 1

859 5

860 1

Tabla 3.6: Paso temporal de la simulación dependiendo del CA alcanzado

En cuanto a las condiciones de frontera se fijaron los valores de temperatura

que se pueden ver en la Tabla 3.7. Es de mencionar que se eligieron las temperaturas

con base en la investigación de Pal et al. [63].

Superficie Velocidad (x,y,z) [m/s] Temperatura [K]

BND Ex Valv (0,0,0) 520

BND In Valv (0,0,0) 465

BND Top Chamber (0,0,0) 525

BND Liner (0,0,0) 430

BND Piston (0,0,0) 485

BND Sensor Chamber (0,0,0) 525

Tabla 3.7: Condiciones de frontera

Posteriormente en el SSF se estableció que el volumen de control esté en fase

gaseosa y se seleccionó el modelo de densidad de gas real. También se indicó que los

datos de masa molar, calor espećıfico, viscosidad dinámica, conductividad térmica y

el coeficiente de difusión se extraigan de archivos externos al software, al igual que

MCC detallado con estructura CHEMKIN. En este caso se usaron los integrados al

software AVL FIRE(TM) Workflow Manager [64]. Los archivos fueron extráıdos del

programa como explica el manual FIRE Example Documentation 2021 R2: Detailed

Chemistry (969). Para las condiciones iniciales se usaron los datos de la Tabla 3.8,

obtenidos con base en la presión inicial y la masa de aire inyectada, que son datos

obtenidos del motor CFR a un CA de 574°. Considerando una mezcla estequiométrica

se calcularon los datos de densidad y temperatura, aplicando la ecuación de gas ideal.
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Presión [Pa] 113,455

Densidad [ kg
m3 ] 0.84115

Temperatura [K] 486.19

Velocidad (x, y, z) [m
s
] (0, 0, 0)

Tabla 3.8: Condiciones iniciales

Las fracciones másicas iniciales se establecieron como 0.69062 de N2, 0.20905 de

O2 y 0.10033 de C2H5OH. Con respecto a la discretización se seleccionó el algoritmo

Simple, por su amplio uso en simulaciones CFD [65]. Para simular la turbulencia se

eligió el modelo k − ζ − f , por tener ventaja sobre el modelo k − ε, al ser capaz

de predecir la transferencia de calor con mayor fidelidad [43]. El tratamiento de la

pared se consideró h́ıbrido, debido a que es altamente compatible con el modelo

de turbulencia k − ζ − f [44], y permite condiciones de contorno bien definidas

independientemente de la posición del nodo computacional más cercano a la pared

[45], resultando un modelo superior al de Han-Reitz.

Los factores finales de subrelajación de las ecuaciones de conservación se esta-

blecieron de la siguiente manera: 0.6 en momentum, 0.4 en presión, enerǵıa cinética

turbulenta y tasa de disipación turbulenta, 1 en enerǵıa, fuente de masa y viscosidad,

finalmente 0.8 en escalar y en ecuaciones de transporte de especies. La variación de

los factores de subrelajación fue una estrategia de mejora en el tiempo de simula-

ción y la estabilidad de los residuales. La estrategia consistió en realizar pruebas

de simulación con variación incremental en los factores de subrelajación de las di-

ferentes ecuaciones de conservación hasta encontrar divergencia o inestabilidad de

los residuales; de esta forma se pudieron encontrar los factores de subrelajación que

permitieron un tiempo relativamente corto de simulación, evitando la divergencia o

inestabilidad de los residuales.

Con relación a los esquemas de diferenciación, se utilizó “MINMOD Bounded”

para la solución de conservación de momentum, “Central Differencing” para el ca-

so de la ecuación de continuidad y “Upwind” para las ecuaciones de turbulencia,
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enerǵıa y escalar. Se eligió un esquema de diferenciación acotado para la ecuación

de momentum, con el objetivo de evitar lo más posible la divergencia de los resi-

duales de las componentes de velocidad, debido a que limita el flux de una variable

a un nivel que asegura la solución acotada [47]; mientras que se eligieron esquemas

estándar en las demás ecuaciones de conservación para evitar una gran prolongación

en el tiempo de simulación.

En el solucionador lineal se estableció ”GSTB”para las ecuaciones de momen-

tum, turbulencia, enerǵıa y escalar, mientras que .AMG”para la solución de continui-

dad. Las iteraciones mı́nimas y máximas fueron de 1 y 50 respectivamente, mientras

que la tolerancia se fijó en 0.1 para todos los parámetros, excepto para continuidad,

donde la tolerancia se precisó en 0.01. Se eligió el solucionador lineal GSTB por-

que incluye el método Bi-CGSTAB con preacondicionador ILU(0), el cual es muy

competitivo para resolver clases relevantes de sistemas lineales no simétricos [48]. Se

seleccionó el solucionador lineal AMG para la ecuación de continuidad porque per-

mite alcanzar una tolerancia establecida en menos iteraciones, a costa de un mayor

trabajo numérico [49]; ideal para calcular con mayor precisión las tasas de formación

y de consumo de especies qúımicas, mediante los MCC.

En el apartado del número mı́nimo y máximo de iteraciones por paso tem-

poral, se indicó que fueran 10 y 100 respectivamente. Más adelante, los residuales

se marcaron normalizados con un objetivo numérico de 0.0001 en presión, momen-

tum y enerǵıa como criterio de convergencia. La variación del número máximo de

iteraciones fue una estrategia de mejora en el tiempo de simulación. La estrategia

consistió en identificar mediante pruebas de simulación el número de iteraciones que

permite la estabilidad de los residuales y en la que, en iteraciones posteriores, no se

reducen significativamente los residuales; de esta forma se encontró que un número

máximo de iteraciones de 100 permite un tiempo relativamente corto de simulación,

con seguridad en que los residuales no disminuiŕıan significativamente en futuras

iteraciones y evitando la inestabilidad de los residuales.
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En el modelo de transporte, elegido como general, se importaron los nombres

de las 54 especies qúımicas que aparecen en el MCC detallado de etanol exportado

del software AVL FIRE(TM) Workflow Manager [64]. Después, en el apartado de

dominio de región de reacción se marcó la opción de dominio completo y se conside-

raron fuentes de entalṕıa provenientes de reacciones qúımicas. Seguidamente, en el

solucionador de ecuaciones diferenciales ordinarias se precisaron tolerancias relativa

y absoluta de 1E-10 y 1E-20 respectivamente, aśı como un número máximo de itera-

ciones de 100,000. La variación del número máximo de iteraciones del solucionador

de ecuaciones diferenciales ordinarias fue una estrategia de mejora en el tiempo de

simulación. La estrategia consistió en identificar mediante pruebas de simulación el

número de iteraciones que permite la estabilidad de los residuales y en la que, en

iteraciones posteriores, no se reducen significativamente los residuales; de esta forma

se encontró que un número máximo de iteraciones de 100,000 permite un tiempo re-

lativamente corto de simulación, con seguridad en que los residuales no disminuiŕıan

significativamente en futuras iteraciones y evitando la inestabilidad de los residuales.

En opciones de aceleración qúımica se estableció el modelo de multi-zonas, el

cual permite reducir significativamente el tiempo de simulación mediante la clasifi-

cación de las celdas en grupos de temperatura y concentración de especies; de esta

forma, la velocidad de formación o consumo de cada especie qúımica, necesaria para

la solución de la ecuación de continuidad por especie, se generaliza en rangos de

temperatura y concentración en cada paso temporal, en lugar de obtener una por

cada celda.

Finalmente, en el apartado de ignición, se eligió un modelo esférico con una

sola región de chispa, en la coordenada (0.0413511, 0.0007, 0.03373) en metros, con

el tiempo de encendido en CA 702°, el radio de ignición de 0.0048 m, el tiempo de

chispa de 0.0015 s [66] y un factor de enerǵıa de 1.7.

El radio de ignición es el parámetro que controla el tamaño de una semiesfera

que genera un flujo de calor al volumen de control. El tiempo de chispa es el paráme-
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tro que controla la duración en que la semiesfera genera calor. Mientras que el factor

de enerǵıa es el parámetro que multiplica la magnitud de la generación volumétrica

de calor. La cual tiene una magnitud de 5.926E+9 W
m3 , que al multiplicarla por el

volumen de la semiesfera se puede obtener el valor del flujo de calor que libera la

chispa en watts.

3.6 Validación de la configuración de

simulación previa a la ignición

Primero se llevó a cabo una simulación desde CA 574° hasta CA 700°, antes de

la ignición. Con el objetivo de verificar que los parámetros que rigen la termodinámi-

ca del volumen de control son adecuados, al comparar la presión de la simulación

con la experimental, ambos con inyección estequiométrica de etanol, en los rangos

de CA antes mencionados. Mas adelante, en la Figura 3.8 se muestran las curvas de

presión de simulación (AVL) y experimentación (CFR).
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Figura 3.8: Curvas de presión de datos experimentales y de simulación con inyec-

ción estequiométrica de etanol desde CA 574° hasta 700°

El RMSPE de la curva de presión AVL respecto a la curva de presión CFR

es de 4.3%, por lo que se puede confirmar que la definición de los parámetros que

dominan la termodinámica del volumen de control fue adecuada en el rango de CA

anteriormente establecido.

3.7 Ajuste de los parámetros de ignición

Después de comprobar que la evolución de la presión de la simulación, con

solución de reacciones qúımicas de un MCC detallado de etanol y malla móvil, antes

de la ignición es aceptable, se procedió a obtener curvas de presión por medio de

simulación numérica variando el parámetro de factor de enerǵıa. Debido a que este
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parámetro es uno de los tres que regula la aportación energética desde la buj́ıa hacia

la cámara de combustión. Lo anterior se llevó a cabo con el objetivo de registrar

el valor de factor de enerǵıa que permite que la curva de presión calculada por

simulación sea lo más parecida posible a la curva de presión experimental, evitando

retrasos en la combustión, y aśı poder validar la configuración de la simulación,

desde CA °574 hasta CA °860, para su posterior uso en la evaluación de mecanismos

cinéticos de dos alcoholes, a dos relaciones de compresión cada uno. Se encontró que

un factor de enerǵıa de 1.7 permite un acercamiento considerable entre las curvas de

presión de simulación y experimental; consiguiendo un RMSPE de 5.2% desde un

CA de 574° hasta 860°. A continuación, en la Figura 3.9 se pueden ver las curvas de

presión de simulación y experimental.

Figura 3.9: Curvas de presión de datos experimentales y de simulación con inyec-

ción estequiométrica de etanol desde CA 574° hasta CA 860°
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3.8 Matriz de pruebas

Se eligieron dos combustibles para simular numéricamente en dos mallas móvi-

les cada uno, que denotan las RC de 7.36 y 11. También se eligieron tres MCC por

cada combustible. En la Tabla 3.9 se pueden apreciar los apellidos de los primeros

autores de art́ıculos indexados seleccionados, con los que se podrán identificar sus

respectivos MCC desarrollados en las investigaciones; además se incluyen datos im-

portantes de los MCC, los combustibles para los que están diseñados, las emisiones

contaminantes que consideran, el número de especies y reacciones, y el tipo de MCC.

Es de mencionar que se seleccionaron MCC que no superen un número de 60 especies

o 300 reacciones, debido al gran costo computacional que esto implicaŕıa.

MCC Combustible(s) Emisiones Especies Reacciones Tipo

AVL [64]
Metanol

Etanol

CO

CO2

54 - Detallado

Zhang [67]
Metanol

46 247 Detallado

Pichler [68] 18 55 Reducido

Olm [69]
Etanol

47 251 Detallado

Millán [70] 34 69 Reducido

Tabla 3.9: Caracteŕısticas de los MCC utilizados

En la Tabla 3.10 se pueden ver los MCC que se usarán para las pruebas de

simulación, por cada combustible y relación de compresión.

Combustibles

RC Metanol Etanol

7.36 AVL [64] Zhang [67] Pichler [68] AVL [64] Olm [69] Millán [70]

11 AVL [64] Zhang [67] Pichler [68] AVL [64] Olm [69] Millán [70]

Tabla 3.10: Matriz de pruebas para la simulación de los MCC

Para indicar los parámetros que determinan la termodinámica del volumen de



Caṕıtulo 3. Metodoloǵıa 47

control, se registraron las masas de aire y combustible que se usaron en los experi-

mentos con el motor CFR. En la Tabla 3.11 se pueden ver las masas anteriormente

mencionadas por cada combustible y relación de compresión.

Masas experimentales (Aire [mg], Combustible [mg])

RC Metanol Etanol

7.36 (487, 75.5) (504, 56.3)

11 (433, 67.2) (497, 55.5)

Tabla 3.11: Masa de aire y combustible por tipo de alcohol y relación de compresión

Con base en las masas de aire y combustible anteriormente expuestas, las

magnitudes de volumen de control y las presiones experimentales en CA 574°, se

calcularon las densidades y las temperaturas para las pruebas de simulación de dos

combustibles bajo dos RC. En la Tabla 3.12 se muestran las condiciones iniciales

para las pruebas.

Condiciones iniciales Metanol Etanol

en CA 574° RC 7.36 RC 11 RC 7.36 RC 11

Volumen [mL] 666.61 633.84 666.61 633.84

Presión [Pa] 112,883 102,000 113,455 106,000

Densidad [ kg
m3 ] 0.84352 0.78909 0.84115 0.87235

Temperatura [K] 470.58 454.54 486.19 437.99

Velocidad (x, y, z) [m
s
] (0, 0, 0) (0, 0, 0) (0, 0, 0) (0, 0, 0)

Tabla 3.12: Condiciones iniciales para las pruebas de simulación

Se registraron las fracciones másicas, por sustancias puras, de cada tipo de

mezcla dentro de la cámara de combustión dependiendo del alcohol que se inyectó

en cada experimento. Con el objetivo de ingresar esos parámetros al SSF de las

simulaciones. En la Tabla 3.13 se pueden ver los valores previamente mencionados.
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Fracciones másicas

experimentales en pruebas con:

Especie Metanol Etanol

O2 0.20116 0.20905

N2 0.66456 0.69062

CH3OH 0.13428 0

C2H5OH 0 0.10033

Tabla 3.13: Fracciones másicas experimentales por tipo de alcohol en la mezcla

Más adelante se obtuvieron las 12 curvas de presión con la configuración de

simulación previamente validada y se comparó cada curva con su respectivo conjunto

de datos experimentales dependiendo del combustible y relación de compresión.



Caṕıtulo 4

Resultados

En el presente caṕıtulo se exponen los resultados experimentales y de simula-

ción utilizando los MCC que se indicaron en la Tabla 3.10, siendo los casos con com-

bustibles metanol y etanol bajo las RC de 7.36 y 11 (MET-7.36, MET-11, ET-7.36

y ET-11). Los resultados consisten en curvas de presión de la cámara de combustión

en el rango de CA 574° hasta 860°, es decir, cuando las válvulas de admisión y de

escape se encuentran cerradas. Además se presentan los análisis estad́ısticos de las

curvas de presión de simulación con base en el criterio RMSPE; emisiones de CO y

CO2; y los tiempos de ejecución de las simulaciones.

4.1 Metanol

En esta sección se presentan los resultados relacionados al metanol bajo dos

relaciones de compresión; combustible que se usó en las pruebas experimentales en

el motor CFR y del que se hicieron pruebas de simulación con tres MCC, AVL [64],

Zhang [67] y Pichler [68].

49
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4.1.1 RC 7.36

A continuación, se muestran la curva de presión experimental y las tres curvas

de simulación bajo la RC de 7.36, las diferencias que existen entre los datos de

presión experimentales y numéricos, los resultados de emisiones y los tiempos de

procesamiento de las simulaciones.

4.1.1.1 Curvas de presión

Con el objetivo de mostrar con detalle los gráficos, se definieron tres etapas

importantes de la cámara de combustión. La primera etapa se definió como compre-

sión, que abarca desde el CA inicial de la corrida de compresión hasta 1° CA antes

de la ignición, es decir, desde CA 574° hasta 700°. Los resultados durante la etapa

de compresión se pueden ver en la Figura 4.1. La segunda etapa se definió como

ignición, que abarca desde el CA donde ocurre el encendido de la chispa hasta 20°

CA después del PMS, cuando se asegura se consumió el combustible, es decir, desde

CA 701° hasta 740°. Los resultados de la etapa antes mencionada se pueden ver en

la Figura 4.2. La última etapa se definió como expansión, que abarca desde 21° CA

después del PMS hasta el CA final de la corrida de expansión, es decir, desde CA

741° hasta 860°. Los resultados durante esta etapa se pueden ver en la Figura 4.3.

En la Figura 4.1 se puede observar que las curvas de presión obtenidas por

simulación numérica son iguales, independientemente del MCC. También se puede

ver que las presiones de simulación se empiezan a elevar con respecto a la curva

experimental a partir del CA 650°.
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Figura 4.1: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

metanol con RC de 7.36 durante la etapa de compresión

En la etapa de compresión las presiones numéricas de los MCC son iguales

debido a que no ocurren cambios significativos en la producción y el consumo de las

especies qúımicas porque no se provoca la ignición en este intervalo de tiempo. Las

diferencias entre los resultados numéricos y los experimentales se podŕıan deber a

las condiciones de frontera que se están suponiendo. En la presente investigación se

indicaron las condiciones de frontera de temperatura en las paredes proporcionadas

por Pal y colaboradores [63], los cuales configuraron un caso de simulación de com-

bustión de iso-octano en un motor CFR con RC de 7.55 a 600 r.p.m.; por lo tanto es

posible que se deban considerar otras temperaturas de pared para esta investigación

con el objetivo de tener presiones más cercanas a las experimentales.
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En la Figura 4.2 se observa que las curvas de presión de simulación comienzan

a tener cambios entre śı, empezando por la curva del MCC de Zhang [67] en CA 710°.

También se puede notar que los máximos de presión de las tres curvas de simulación

son mayores al de la curva de presión experimental, alcanzando los máximos de

presión en diferentes CA.

Figura 4.2: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

metanol con RC de 7.36 durante la etapa de ignición

Las curvas de presión de simulación de cada MCC tuvieron diferencias entre śı,

debido a que en este intervalo de tiempo ocurre la ignición en CA 702°, y los MCC

AVL[64], Zhang [67] y Pichler [68] consideran diferentes especies y reacciones cada

uno, además de la cantidad de especies y reacciones, las cuales se pueden ver en la

Tabla 3.9. Entonces la ecuación de conservación de masa por especie qúımica en cada

celda, la cual cambia dependiendo del MCC utilizado, además de las condiciones de
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concentración, presión y temperatura, puede provocar diferencias considerables en

las tasas de producción y consumo de especies qúımicas en las celdas del volumen de

control; pudiendo liberar la enerǵıa proveniente de reacciones exotérmicas de forma

relativamente prematura, incrementando aśı la temperatura y por lo tanto la presión,

produciéndose diferentes máximos dependiendo del MCC.

En la Figura 4.3 se puede ver que los datos de simulación tienden a tener el

mismo valor de presión que los datos experimentales, conforme se alcanza un CA

mayor.

Figura 4.3: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

metanol con RC de 7.36 durante la etapa de expansión

En la etapa de expansión el combustible se ha consumido casi por completo,

por lo que no existe liberación de enerǵıa considerable proveniente de las reaccio-
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nes exotérmicas; entonces, debido a que la temperatura y la presión del volumen

de control dependen en mayor medida de la magnitud del volumen en cada CA y

las condiciones de frontera de temperatura en las paredes, las curvas de presión de

simulación con diferentes MCC se acercan cada vez más a la curva de presión experi-

mental conforme pasa el tiempo. Es posible que las condiciones de frontera tomadas

del trabajo de Pal y colaboradores [63] permitan resultados de simulación más cerca-

nos a los datos experimentales en presiones bajas, como se puede ver también en la

Figura 4.1, considerando que las condiciones de frontera de la literatura se diseñaron

para diferentes RC, r.p.m. y combustible.

A continuación, en la Tabla 4.1 se muestran coordenadas importantes de las

curvas anteriormente expuestas. El punto de aceleración de la reacción se refiere al

primer punto de la curva, posterior a la ignición en CA 701°, en el que la diferencia

porcentual entre la pendiente actual y la pendiente de 1° antes es igual o mayor a

10%. El punto máximo indica la máxima presión alcanzada; mientras que P en CA

860° indica la presión en el final de la corrida de expansión [71].

Se puede destacar que el MCC de Zhang [67] fue el que presentó la menor

diferencia porcentual absoluta, de 9.0%, con respecto a la presión del punto de

aceleración de reacción de los datos experimentales. El MCC de AVL [64] fue el que

tuvo la menor diferencia porcentual absoluta, de 12.5%, con respecto a la presión

del punto máximo de los datos experimentales. También se encontró que el MCC de

Zhang [67] presentó la menor diferencia porcentual absoluta, de 0.8%, con respecto

a la presión al final de la corrida de expansión de los datos experimentales.
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Curva
Punto de aceleración de la

reacción (CA, P) [Grados, kPa]

Punto máximo

(CA, P) [kPa]

P en CA

860° [kPa]

CFR (707, 1069) (733, 4173) 380

AVL (710, 1295) (732, 4694) 396

Zhang (705, 1165) (722, 5129) 377

Pichler (710, 1298) (730, 5021) 387

Tabla 4.1: Puntos importantes de las curvas de presión

Los parámetros anteriormente expuestos representan una forma rápida de cuan-

tificar qué tanto se acelera el avance de la presión en la cámara de combustión por

cada simulación numérica usando cierto MCC, respecto a los datos de presión expe-

rimentales, y por lo tanto ayudan a identificar qué MCC permite tener resultados

numéricos más parecidos a los datos experimentales. Más adelante se usó el criterio

RMSPE para calcular el error promedio entre los datos de presión numéricos y ex-

perimentales para diferentes etapas del proceso, con el objetivo de analizar de forma

más completa los resultados numéricos.

4.1.1.2 Diferencias en las curvas de presión

Con el objetivo de evaluar las diferencias que existen entre la curva de presión

experimental y las presiones calculadas numéricamente con cada MCC, se calculó

el RMSPE de los resultados numéricos con respecto a los datos experimentales. Los

RMSPE se calcularon para cada etapa del proceso, compresión (574°-700°), ignición

(701°-740°), expansión (741°-860°), y para el proceso completo (574°-860°). En la

Figura 4.4 se pueden ver los RMSPE por cada MCC y etapa del proceso.

Se puede destacar que los MCC de AVL [64] y Pichler [68] presentaron el menor

RMSPE en la etapa de compresión. Mientras que el MCC de AVL [64] tuvo el menor

RMSPE tanto para la etapa de ignición como la de expansión. Es de mencionar que

los RMSPE en la etapa de ignición son los que tienen mayor magnitud en contraste
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con las otras dos etapas; 12%, 68% y 20% en los MCC de AVL [64], Zhang [67] y

Pichler [68] respectivamente. El MCC de AVL [64] resultó con el menor RMSPE en

el proceso completo.

Figura 4.4: RMSPE de los MCC, con base en la curva de presión experimental, en

diferentes etapas

La etapa de ignición es la que presentó mayor error, bajo el criterio RMSPE.

Esta tendencia se debe a que la ignición es la etapa donde los MCC determinan la

evolución de la presión, derivada de la enerǵıa liberada por las reacciones exotérmi-

cas, llegando a un máximo de presión que es considerablemente mayor a la presión

durante la chispa. El MCC de AVL [64] fue el que permitió que los resultados numéri-

cos de presión tuvieran menor error, en todo el proceso, en comparación con los datos

experimentales, posiblemente debido a que es de tipo detallado y que tiene mayor

cantidad de especies consideradas en comparación con los otros dos MCC, como

se puede ver en la Tabla 3.9. Un MCC con menor cantidad de especies conside-
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radas, o que sea reducido, es probable que tienda a producir resultados numéricos

con mayor error bajo ciertas condiciones de concentración, presión y temperatura

porque podŕıan omitir con mayor frecuencia reacciones con alta tasa de producción

y consumo de especies qúımicas bajo dichas condiciones, en comparación con MCC

detallados, o con mayor cantidad de especies consideradas.

4.1.1.3 Emisiones

En la Figura 4.5 se pueden ver las emisiones de CO y CO2, obtenidas experi-

mentalmente y numéricamente mediante tres MCC.

Se puede observar que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas de

CO con rango 0.00-0.02, en comparación con el dato experimental, que es menor a

0.01. También se puede ver que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas

de CO2 con rango 0.18-0.20, valores mayores que el dato experimental de 0.14.
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Figura 4.5: Emisiones de CO y CO2 obtenidas de forma experimental y numérica

Los MCC que se evaluaron sólo consideran emisiones de CO y CO2, como se

puede ver en la Tabla 3.9. Entonces, al no considerar emisiones de NOx, COV y

HC, es posible que no se calculen de forma precisa las emisiones de CO y CO2.

Lo anterior se debe a la falta de especies y reacciones en los MCC, que permiten

que la tasa de producción de CO2 se reduzca por el efecto de tasas de producción

de especies intermediarias que derivan en NOx, COV y HC. Es de mencionar que

MCC detallados para simulación de combustión alcoholes, como los de San Diego

[59] y AramcoMech [72], no consideran en el MCC base las emisiones de NOx, COV

y HC, debido a que el tiempo de simulación incrementaŕıa considerablemente para

aplicaciones donde dichas emisiones seŕıan innecesarias; dando la opción a los inves-

tigadores de añadir al MCC base los MCC complementarios, los cuales consideran

emisiones adicionales, que pueden encontrar en la misma referencia o por parte de
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otras investigaciones.

4.1.1.4 Tiempo de simulación

En la Figura 4.6 se muestran los tiempos de ejecución de las simulaciones para

cada MCC.

Se puede apreciar que el MCC de Pichler [68] es el que tuvo menor tiempo de

ejecución; mientras que el MCC de Zhang [67] es el que presentó mayor tiempo.

Figura 4.6: Tiempos de ejecución de las simulaciones

En cuanto a los tiempos de simulación, es presente la tendencia de que las

simulaciones con los MCCs cinéticos de combustión con más especies toman más

tiempo en completarse. Lo anterior se puede explicar con el recurso computacional;
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la matriz de solución numérica, para las ecuaciones discretizadas de conservación

de masa, aumenta debido a que las reacciones del MCC son un complemento para

la ecuación de conservación de masa. Entonces cuando se tienen más especies en

un MCC, es muy probable que se tengan más reacciones, por ello se incrementa el

tamaño de la matriz de solución y se consume mayor recurso computacional.

4.1.2 RC 11

A continuación, se muestran la curva de presión experimental y las tres cur-

vas de simulación bajo la RC de 11, las diferencias que existen entre los datos de

presión experimentales y numéricos, los resultados de emisiones y los tiempos de

procesamiento de las simulaciones.

4.1.2.1 Curvas de presión

Con el objetivo de mostrar con detalle los gráficos, se definieron tres etapas

importantes de la cámara de combustión. La primera etapa se definió como compre-

sión, que abarca desde el CA de inicial de la corrida de compresión hasta 1° CA antes

de la ignición, es decir, desde CA 574° hasta 700°. Los resultados durante la etapa

de compresión se pueden ver en la Figura 4.7. La segunda etapa se definió como

ignición, que abarca desde el CA donde ocurre el encendido de la chispa hasta 20°

CA después del PMS, cuando se asegura se consumió el combustible, es decir, desde

CA 701° hasta 740°. Los resultados de la etapa antes mencionada se pueden ver en

la Figura 4.8. La última etapa se definió como expansión, que abarca desde 21° CA

después del PMS hasta el CA final de la corrida de expansión, es decir, desde CA

741° hasta 860°. Los resultados durante esta etapa se pueden ver en la Figura 4.9.

En la Figura 4.7 se puede observar que las curvas de presión obtenidas por

simulación numérica son iguales, independientemente del MCC. También se puede
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ver que las presiones de simulación se encuentran ligeramente abajo de la curva de

presión experimental entre CA 600° y 700°.

Figura 4.7: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

metanol con RC de 11 durante la etapa de compresión

En la etapa de compresión las presiones numéricas de los MCC son iguales

debido a que no ocurren cambios significativos en la producción y el consumo de las

especies qúımicas porque no se provoca la ignición en este intervalo de tiempo. Las

diferencias entre los resultados numéricos y los experimentales se podŕıan deber a

las condiciones de frontera que se están suponiendo, como se explicó en el caso de

MET-7.36.
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En la Figura 4.8 se observa que las curvas de presión de simulación comienzan a

tener cambios entre śı, empezando por la curva del MCC de Pichler [68] en CA 715°.

También se puede notar que los máximos de presión de las tres curvas de simulación

son mayores al de la curva de presión experimental.

Figura 4.8: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

metanol con RC de 11 durante la etapa de ignición

Las curvas de presión de simulación de cada MCC tuvieron diferencias entre śı,

debido a que en este intervalo de tiempo ocurre la ignición en CA 705°, y los MCC

AVL[64], Zhang [67] y Pichler [68] consideran diferentes especies y reacciones cada

uno, además de la cantidad de especies y reacciones, las cuales se pueden ver en la

Tabla 3.9, como se explicó en el caso de MET-7.36.
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En la Figura 4.9 se puede ver que los datos de simulación tienden a tener el

mismo valor de presión que los datos experimentales, conforme se alcanza un CA

mayor.

Figura 4.9: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

metanol con RC de 11 durante la etapa de expansión

En esta etapa el combustible se ha consumido casi por completo, por lo que no

existe liberación de enerǵıa considerable proveniente de las reacciones exotérmicas;

entonces, debido a que la temperatura y la presión del volumen de control dependen

en mayor medida de la magnitud del volumen en cada CA y las condiciones de

frontera de temperatura en las paredes, las curvas de presión de simulación con

diferentes MCC se acercan cada vez más a la curva de presión experimental conforme

pasa el tiempo, como se explicó en el caso de MET-7.36.
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A continuación, en la Tabla 4.2 se muestran coordenadas importantes de las

curvas anteriormente expuestas. El punto de aceleración de la reacción se refiere al

primer punto de la curva, posterior a la ignición en CA 701°, en el que la diferencia

porcentual entre la pendiente actual y la pendiente de 1° antes es igual o mayor a

10%. El punto máximo indica la máxima presión alcanzada; mientras que P en CA

860° indica la presión en el final de la corrida de expansión.

Se puede destacar que el MCC de Zhang [67] fue el que presentó la menor

diferencia porcentual absoluta, de 2.5%, con respecto a la presión del punto de

aceleración de reacción de los datos experimentales. El MCC de Zhang [67] fue el

que tuvo la menor diferencia porcentual absoluta, de 9.9%, con respecto a la presión

del punto máximo de los datos experimentales. También se encontró que el MCC de

AVL [64] presentó la menor diferencia porcentual absoluta, de 5.6%, con respecto a

la presión al final de la corrida de expansión de los datos experimentales.

Curva
Punto de aceleración de la

reacción (CA, P) [Grados, kPa]

Punto máximo

(CA, P) [kPa]

P en CA

860° [kPa]

CFR (709, 1738) (732, 6019) 354

AVL (710, 1783) (729, 6650) 334

Zhang (710, 1782) (729, 6617) 311

Pichler (710, 1786) (727, 7281) 332

Tabla 4.2: Puntos importantes de las curvas de presión

Los parámetros anteriormente expuestos representan una forma rápida de cuan-

tificar qué tanto se acelera el avance de la presión en la cámara de combustión por

cada simulación numérica usando cierto MCC, respecto a los datos de presión expe-

rimentales, y por lo tanto ayudan a identificar qué MCC permite tener resultados

numéricos más parecidos a los datos experimentales. Más adelante se usó el criterio

RMSPE para calcular el error promedio entre los datos de presión numéricos y ex-

perimentales para diferentes etapas del proceso, con el objetivo de analizar de forma

más completa los resultados numéricos.
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4.1.2.2 Diferencias en las curvas de presión

Con el objetivo de evaluar las diferencias que existen entre la curva de presión

experimental y las presiones calculadas numéricamente con cada MCC, se calculó

el RMSPE de los resultados numéricos con respecto a los datos experimentales. Los

RMSPE se calcularon para cada etapa del proceso, compresión (574°-700°), ignición

(701°-740°), expansión (741°-860°), y para el proceso completo (574°-860°). En la

Figura 4.10 se pueden ver los RMSPE por cada MCC y etapa del proceso.

Se puede destacar que los MCC de AVL [64] y Pichler [68] presentaron el

menor RMSPE en la etapa de compresión. Mientras que el MCC de Zhang [67] tuvo

el menor RMSPE para la etapa de ignición. El MCC de Pichler [68] resultó en el

menor RMSPE para la etapa de expansión. El MCC de Zhang [67] tuvo el menor

RMSPE en el proceso completo.

Figura 4.10: Diferencias absolutas entre las áreas bajo las curvas de presión de los

MCCs cinéticos y la curva de presión experimental
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En MET-11 la etapa de ignición no presentó el mayor error de las tres etapas en

dos de los tres MCC, bajo el criterio RMSPE, en comparación con el caso MET-7.36.

Lo anterior se podŕıa deber a que los MCC de AVL [64] y Zhang [67], tienen tan

poco error en todo el proceso, que los errores debido a las condiciones de frontera,

es decir, en las etapas de compresión y expansión, se vuelven más relevantes que

los errores debido a los MCC, aunque no con una diferencia considerable; como se

puede ver en los RMSPE de las etapas de expansión e ignición de los MCC de [64]

(9.1% y 8.0% respectivamente) y [67] (9.0% y 7.3% respectivamente).

El MCC de Zhang [67] fue el que permitió que los resultados numéricos de pre-

sión tuvieran menor error (RMSPE de 7.8%), en todo el proceso, en comparación

con los datos experimentales; aunque es de mencionar que el MCC de AVL [64] tuvo

un desempeño parecido, con un RMSPE de 8.0%. Es posible que, debido a que los

MCC de Zhang [67] y AVL [64] son detallados y consideran un número de especies

similar, en algunos casos, con condiciones de presión y temperatura diferentes, deri-

vado de la variación de la RC, un MCC se pueda desempeñar ligeramente mejor que

el otro. En el caso de MET-7.36, el desempeño de AVL [64] fue considerablemente

mejor que el de Zhang [67]. Es posible que algunos MCC provoquen un error consi-

derablemente grande bajo ciertas condiciones de presión y temperatura, a pesar de

ser detallados; debido a que, en el volumen de control, durante la ignición se pueden

generar zonas con magnitudes de concentración, presión y temperatura que el MCC

no considera adecuadamente para algunas reacciones, o que dichas reacciones hacen

falta. Este es uno de los motivos que impulsa que los MCC, detallados o reducidos,

se sigan investigando y desarrollando; como los MCC detallados San Diego [59] y

AramcoMech [72], los cuales tienen versiones en diferentes años.

En los casos MET-7.36 y MET-11 se tuvieron RMSPE diferentes por MCC;

entonces, para definir el MCC que se desempeñó mejor en cierto combustible, es

decir, que consiguió menor error con respecto a los datos experimentales, se realizó

un promedio de los RMSPE en cada MCC. El resultado fue que el MCC de AVL

[64] tuvo el mejor desempeñode simulación de metanol con un RMSPE promedio de
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8.2%.

4.1.2.3 Emisiones

En la Figura 4.11 se pueden ver las emisiones de CO y CO2, obtenidas expe-

rimentalmente y numéricamente mediante tres MCC.

Se puede observar que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas de

CO con rango 0.00-0.02, en comparación con el dato experimental, que es menor a

0.01. También se puede ver que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas

de CO2 con rango 0.18-0.20, valores mayores que el dato experimental de 0.13.
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Figura 4.11: Emisiones de CO y CO2 obtenidas de forma experimental y numérica

Los MCC que se evaluaron sólo consideran emisiones de CO y CO2, como se

puede ver en la Tabla 3.9. Entonces, al no considerar emisiones de NOx, COV y HC,

es posible que no se calculen de forma precisa las emisiones de CO y CO2, como se

explicó en el caso MET-7.36.

4.1.2.4 Tiempo de simulación

En la Figura 4.12 se muestran los tiempos de ejecución de las simulaciones

para cada MCC.

Se puede apreciar que el MCC de Pichler [68] es el que tuvo menor tiempo de

ejecución; mientras que el MCC de AVL [64] es el que presentó mayor tiempo.
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Figura 4.12: Tiempos de ejecución de las simulaciones

En cuanto a los tiempos de simulación, es presente la tendencia de que las

simulaciones con los MCC con más especies toman más tiempo en completarse,

como se explicó en el caso MET-7.36.

4.2 Etanol

En esta sección se presentan los resultados relacionados al etanol; combustible

que se usó en las pruebas experimentales en el motor CFR y del que se hicieron

pruebas de simulación con tres MCC, AVL [64], Millán [70] y Olm [69].
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4.2.1 RC 7.36

A continuación, se muestran la curva de presión experimental y las tres curvas

de simulación bajo la RC de 7.36, las diferencias que existen entre los datos de

presión experimentales y numéricos, los resultados de emisiones y los tiempos de

procesamiento de las simulaciones.

4.2.1.1 Curvas de presión

Con el objetivo de mostrar con detalle los gráficos, se definieron tres etapas

importantes de la cámara de combustión. La primera etapa se definió como compre-

sión, que abarca desde el CA de inicial de la corrida de compresión hasta 1° CA antes

de la ignición, es decir, desde CA 574° hasta 700°. Los resultados durante la etapa

de compresión se pueden ver en la Figura 4.13. La segunda etapa se definió como

ignición, que abarca desde el CA donde ocurre el encendido de la chispa hasta 20°

CA después del PMS, cuando se asegura se consumió el combustible, es decir, desde

CA 701° hasta 740°. Los resultados de la etapa antes mencionada se pueden ver en

la Figura 4.14. La última etapa se definió como expansión, que abarca desde 21° CA

después del PMS hasta el CA final de la corrida de expansión, es decir, desde CA

741° hasta 860°. Los resultados durante esta etapa se pueden ver en la Figura 4.15.

En la Figura 4.13 se puede observar que las curvas de presión obtenidas por

simulación numérica son iguales, independientemente del MCC. También se puede

ver que las presiones de simulación se empiezan a elevar con respecto a la curva

experimental a partir del CA 670°.
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Figura 4.13: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

etanol con RC de 7.36 durante la etapa de compresión

En la etapa de compresión las presiones numéricas de los MCC son iguales

debido a que no ocurren cambios significativos en la producción y el consumo de las

especies qúımicas porque no se provoca la ignición en este intervalo de tiempo. Las

diferencias entre los resultados numéricos y los experimentales se podŕıan deber a

las condiciones de frontera que se están suponiendo, como se explicó en el caso de

MET-7.36.

En la Figura 4.14 se observa que las curvas de presión de simulación comienzan

a tener cambios entre śı, empezando por la curva del MCC de Olm [69] en CA 710°.

También se puede notar que los máximos de presión de las tres curvas de simulación

son mayores al de la curva de presión experimental, alcanzando los máximos de
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presión en diferentes CA.

Figura 4.14: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

etanol con RC de 7.36 durante la etapa de ignición

Las curvas de presión de simulación de cada MCC tuvieron diferencias entre

śı, debido a que en este intervalo de tiempo ocurre la ignición en CA 702°, y los

MCC AVL [64], Millán [70] y Olm [69] consideran diferentes especies y reacciones

cada uno, además de la cantidad de especies y reacciones, las cuales se pueden ver

en la Tabla 3.9, como se explicó en el caso de MET-7.36.
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En la Figura 4.15 se puede ver que los datos de simulación tienden a tener el

mismo valor de presión que los datos experimentales, conforme se alcanza un CA

mayor.

Figura 4.15: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

etanol con RC de 7.36 durante la etapa de expansión

En esta etapa el combustible se ha consumido casi por completo, por lo que no

existe liberación de enerǵıa considerable proveniente de las reacciones exotérmicas;

entonces, debido a que la temperatura y la presión del volumen de control dependen

en mayor medida de la magnitud del volumen en cada CA y las condiciones de

frontera de temperatura en las paredes, las curvas de presión de simulación con

diferentes MCC se acercan cada vez más a la curva de presión experimental conforme

pasa el tiempo, como se explicó en el caso de MET-7.36.
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A continuación, en la Tabla 4.3 se muestran coordenadas importantes de las

curvas anteriormente expuestas. El punto de aceleración de la reacción se refiere al

primer punto de la curva, posterior a la ignición en CA 701°, en el que la diferencia

porcentual entre la pendiente actual y la pendiente de 1° antes es igual o mayor a

10%. El punto máximo indica la máxima presión alcanzada; mientras que P en CA

860° indica la presión en el final de la corrida de expansión.

Se puede destacar que el MCC de Millán [70] fue el que presentó la menor

diferencia porcentual absoluta, de 3.4%, con respecto a la presión del punto de

aceleración de reacción de los datos experimentales. El MCC de AVL [64] fue el que

tuvo la menor diferencia porcentual absoluta, de 3.9%, con respecto a la presión

del punto máximo de los datos experimentales. También se encontró que el MCC de

AVL [64] presentó la menor diferencia porcentual absoluta, de 0.0%, con respecto a

la presión al final de la corrida de expansión de los datos experimentales.

Curva
Punto de aceleración de la

reacción (CA, P) [Grados, kPa]

Punto máximo

(CA, P) [kPa]

P en CA

860° [kPa]

CFR (707, 1088) (734, 4154) 390

AVL (711, 1329) (733, 4317) 390

Millán (704, 1125) (723, 5031) 374

Olm (704, 1127) (720, 5095) 367

Tabla 4.3: Puntos importantes de las curvas de presión

Los parámetros anteriormente expuestos representan una forma rápida de cuan-

tificar qué tanto se acelera el avance de la presión en la cámara de combustión por

cada simulación numérica usando cierto MCC, respecto a los datos de presión expe-

rimentales, y por lo tanto ayudan a identificar qué MCC permite tener resultados

numéricos más parecidos a los datos experimentales. Más adelante se usó el criterio

RMSPE para calcular el error promedio entre los datos de presión numéricos y ex-

perimentales para diferentes etapas del proceso, con el objetivo de analizar de forma

más completa los resultados numéricos.
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4.2.1.2 Diferencias en las curvas de presión

Con el objetivo de evaluar las diferencias que existen entre la curva de presión

experimental y las presiones calculadas numéricamente con cada MCC, se calculó

el RMSPE de los resultados numéricos con respecto a los datos experimentales. Los

RMSPE se calcularon para cada etapa del proceso, compresión (574°-700°), ignición

(701°-740°), expansión (741°-860°), y para el proceso completo (574°-860°). En la

Figura 4.16 se pueden ver los RMSPE por cada MCC y etapa del proceso.

Se puede destacar que el MCC de AVL [64] presentó el menor RMSPE en las

etapas de compresión, ignición, expansión y el proceso completo. Es de mencionar que

los RMSPE en la etapa de ignición son los que tienen mayor magnitud en contraste

con las otras dos etapas; 6.2%, 55% y 74% en los MCC de AVL [64], Millán [70] y

Olm [69] respectivamente.
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Figura 4.16: Diferencias absolutas entre las áreas bajo las curvas de presión de los

MCCs cinéticos y la curva de presión experimental

La etapa de ignición es la que presentó mayor error, bajo el criterio RMSPE.

Esta tendencia coincide con la explicada en el caso MET-7.36. El MCC de AVL [64]

fue el que permitió que los resultados numéricos de presión tuvieran menor error, en

todo el proceso, en comparación con los datos experimentales, posiblemente debido

a que es de tipo detallado y que tiene mayor cantidad de especies consideradas en

comparación con los otros dos MCC, como se expuso en el caso MET-7.36.

4.2.1.3 Emisiones

En la Figura 4.17 se pueden ver las emisiones de CO y CO2, obtenidas expe-

rimentalmente y numéricamente mediante tres MCC de combustión.

Se puede observar que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas
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de CO considerablemente menores a la fracción volumétrica experimental de 0.01.

También se puede ver que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas de

CO2 con rango 0.18-0.20, valores mayores que el dato experimental de 0.14.

Figura 4.17: Emisiones de CO y CO2 obtenidas de forma experimental y numérica

Los MCC que se evaluaron sólo consideran emisiones de CO y CO2, como se

puede ver en la Tabla 3.9. Entonces, al no considerar emisiones de NOx, COV y HC,

es posible que no se calculen de forma precisa las emisiones de CO y CO2, como se

explicó en el caso MET-7.36.
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4.2.1.4 Tiempo de simulación

En la Figura 4.18 se muestran los tiempos de ejecución de las simulaciones

para cada MCC.

Se puede apreciar que el MCC de Millán [70] es el que tuvo menor tiempo de

ejecución; mientras que el MCC de Olm [69] es el que presentó mayor tiempo.

Figura 4.18: Tiempos de ejecución de las simulaciones

En cuanto a los tiempos de simulación, es presente la tendencia de que las

simulaciones con los MCCs cinéticos de combustión con más especies toman más

tiempo en completarse, como se explicó en el caso MET-7.36.
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4.2.2 RC 11

A continuación, se muestran la curva de presión experimental y las tres cur-

vas de simulación bajo la RC de 11, las diferencias que existen entre los datos de

presión experimentales y numéricos, los resultados de emisiones y los tiempos de

procesamiento de las simulaciones.

4.2.2.1 Curvas de presión

Con el objetivo de mostrar con detalle los gráficos, se definieron tres etapas

importantes de la cámara de combustión. La primera etapa se definió como compre-

sión, que abarca desde el CA de inicial de la corrida de compresión hasta 1° CA antes

de la ignición, es decir, desde CA 574° hasta 700°. Los resultados durante la etapa

de compresión se pueden ver en la Figura 4.19. La segunda etapa se definió como

ignición, que abarca desde el CA donde ocurre el encendido de la chispa hasta 20°

CA después del PMS, cuando se asegura se consumió el combustible, es decir, desde

CA 701° hasta 740°. Los resultados de la etapa antes mencionada se pueden ver en

la Figura 4.20. La última etapa se definió como expansión, que abarca desde 21° CA

después del PMS hasta el CA final de la corrida de expansión, es decir, desde CA

741° hasta 860°. Los resultados durante esta etapa se pueden ver en la Figura 4.21.

En la Figura 4.19 se puede observar que las curvas de presión obtenidas por

simulación numérica son iguales, independientemente del MCC. También se puede

ver que las presiones de simulación se encuentran ligeramente abajo de la curva de

presión experimental entre CA 630° y 660°.
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Figura 4.19: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

etanol con RC de 11 durante la etapa de compresión

En la etapa de compresión las presiones numéricas de los MCC son iguales

debido a que no ocurren cambios significativos en la producción y el consumo de las

especies qúımicas porque no se provoca la ignición en este intervalo de tiempo. Las

diferencias entre los resultados numéricos y los experimentales se podŕıan deber a

las condiciones de frontera que se están suponiendo, como se explicó en el caso de

MET-7.36.
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En la Figura 4.20 se observa que las curvas de presión de simulación comienzan

a tener cambios entre śı, empezando por la curva del MCC de Millán [70] en CA 712°.

También se puede notar que los máximos de presión de las tres curvas de simulación

son mayores al de la curva de presión experimental, alcanzando los máximos de

presión en diferentes CA.

Figura 4.20: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

etanol con RC de 11 durante la etapa de ignición

Las curvas de presión de simulación de cada MCC tuvieron diferencias entre

śı, debido a que en este intervalo de tiempo ocurre la ignición en CA 705°, y los

MCC AVL [64], Millán [70] y Olm [69] consideran diferentes especies y reacciones

cada uno, además de la cantidad de especies y reacciones, las cuales se pueden ver

en la Tabla 3.9, como se explicó en el caso de MET-7.36.
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En la Figura 4.21 se puede ver que los datos de simulación tienden a tener el

mismo valor de presión que los datos experimentales, conforme se alcanza un CA

mayor.

Figura 4.21: Datos de presión experimentales y de simulación para combustión de

etanol con RC de 11 durante la etapa de expansión

En esta etapa el combustible se ha consumido casi por completo, por lo que no

existe liberación de enerǵıa considerable proveniente de las reacciones exotérmicas;

entonces, debido a que la temperatura y la presión del volumen de control dependen

en mayor medida de la magnitud del volumen en cada CA y las condiciones de

frontera de temperatura en las paredes, las curvas de presión de simulación con

diferentes MCC se acercan cada vez más a la curva de presión experimental conforme

pasa el tiempo, como se explicó en el caso de MET-7.36.
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A continuación, en la Tabla 4.4 se muestran coordenadas importantes de las

curvas anteriormente expuestas. El punto de aceleración de la reacción se refiere al

primer punto de la curva, posterior a la ignición en CA 701°, en el que la diferencia

porcentual entre la pendiente actual y la pendiente de 1° antes es igual o mayor a

10%. El punto máximo indica la máxima presión alcanzada; mientras que P en CA

860° indica la presión en el final de la corrida de expansión.

Se puede destacar que el MCC de Millán [70] fue el que presentó la menor

diferencia porcentual absoluta, de 6.3%, con respecto a la presión del punto de

aceleración de reacción de los datos experimentales. El MCC de AVL [64] fue el que

tuvo la menor diferencia porcentual absoluta, de 4.9%, con respecto a la presión

del punto máximo de los datos experimentales. También se encontró que el MCC de

Millán [70] presentó la menor diferencia porcentual absoluta, de 4.1%, con respecto

a la presión al final de la corrida de expansión de los datos experimentales.

Curva
Punto de aceleración de la

reacción (CA, P) [Grados, kPa]

Punto máximo

(CA, P) [kPa]

P en CA

860° [kPa]

CFR (709, 1724) (732, 5933) 345

AVL (715, 2158) (733, 6224) 377

Millán (709, 1833) (724, 7603) 359

Olm (710, 1865) (730, 7203) 366

Tabla 4.4: Puntos importantes de las curvas de presión

Los parámetros anteriormente expuestos representan una forma rápida de cuan-

tificar qué tanto se acelera el avance de la presión en la cámara de combustión por

cada simulación numérica usando cierto MCC, respecto a los datos de presión expe-

rimentales, y por lo tanto ayudan a identificar qué MCC permite tener resultados

numéricos más parecidos a los datos experimentales. Más adelante se usó el criterio

RMSPE para calcular el error promedio entre los datos de presión numéricos y ex-

perimentales para diferentes etapas del proceso, con el objetivo de analizar de forma

más completa los resultados numéricos.
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4.2.2.2 Diferencias en las curvas de presión

Con el objetivo de evaluar las diferencias que existen entre la curva de presión

experimental y las presiones calculadas numéricamente con cada MCC, se calculó

el RMSPE de los resultados numéricos con respecto a los datos experimentales. Los

RMSPE se calcularon para cada etapa del proceso, compresión (574°-700°), ignición

(701°-740°), expansión (741°-860°), y para el proceso completo (574°-860°). En la

Figura 4.22 se pueden ver los RMSPE por cada MCC y etapa del proceso.

Se puede destacar que el MCC de AVL [64] presentó el menor RMSPE en las

etapas de compresión e ignición. Mientras que el MCC de Millán [70] tuvo el menor

RMSPE tanto para la etapa de expansión. Es de mencionar que los RMSPE en

la etapa de ignición son los que tienen mayor magnitud en contraste con las otras

dos etapas; 4.7%, 43% y 13% en los MCC de AVL [64], Millán [70] y Olm [69]

respectivamente. El MCC de AVL [64] resultó en el menor RMSPE en el proceso

completo.
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Figura 4.22: Diferencias absolutas entre las áreas bajo las curvas de presión de los

MCCs cinéticos y la curva de presión experimental

La etapa de ignición es la que presentó mayor error, bajo el criterio RMSPE.

Esta tendencia coincide con la explicada en el caso MET-7.36. El MCC de AVL [64]

fue el que permitió que los resultados numéricos de presión tuvieran menor error, en

todo el proceso, en comparación con los datos experimentales, posiblemente debido

a que es de tipo detallado y que tiene mayor cantidad de especies consideradas en

comparación con los otros dos MCC, como se expuso en el caso MET-7.36.

En los casos ET-7.36 y ET-11 se tuvieron RMSPE diferentes por MCC; en-

tonces, para definir el MCC que se desempeñó mejor en cierto combustible, es decir,

que consiguió menor error con respecto a los datos experimentales, se realizó un pro-

medio de los RMSPE en cada MCC. El resultado fue que el MCC de AVL [64] tuvo

el mejor desempeñode simulación de metanol con un RMSPE promedio de 4.8%.
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4.2.2.3 Emisiones

En la Figura 4.23 se pueden ver las emisiones de CO y CO2, obtenidas expe-

rimentalmente y numéricamente mediante tres MCC de combustión.

Se puede observar que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas de

CO con rango 0.00-0.02, en comparación con el dato experimental, que es menor a

0.01. También se puede ver que los tres MCC resultaron en fracciones volumétricas

de CO2 con rango 0.18-0.20, valores mayores que el dato experimental de 0.14.

Figura 4.23: Emisiones de CO y CO2 obtenidas de forma experimental y numérica

Los MCC que se evaluaron sólo consideran emisiones de CO y CO2, como se

puede ver en la Tabla 3.9. Entonces, al no considerar emisiones de NOx, COV y HC,

es posible que no se calculen de forma precisa las emisiones de CO y CO2, como se
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explicó en el caso MET-7.36.

4.2.2.4 Tiempo de simulación

En la Figura 4.24 se muestran los tiempos de ejecución de las simulaciones

para cada MCC.

Se puede apreciar que el MCC de Millán [70] es el que tuvo menor tiempo de

ejecución; mientras que el MCC de Olm [69] es el que presentó mayor tiempo.

Figura 4.24: Tiempos de ejecución de las simulaciones

En cuanto a los tiempos de simulación, es presente la tendencia de que las

simulaciones con los MCC con más especies toman más tiempo en completarse,

como se explicó en el caso MET-7.36.
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Conclusiones y trabajos futuros

En el presente caṕıtulo se exponen dos secciones; la primera son las conclusiones

con base en el análisis de resultados que se expuso anteriormente, indicando los

MCC que, integrados a un software CFD y mediante resultados numéricos, pudieron

aproximar con mayor precisión la presión experimental en la cámara de combustión,

también se muestran las conclusiones relacionadas a las emisiones de CO y CO2,

y los tiempos de simulación; la segunda sección son los trabajos futuros que, se

podŕıan desarrollar con base en áreas de oportunidad de esta investigación, y los que

permitiŕıan profundizar el área de estudio de la aplicación de MCC en simulaciones

CFD de MEP.

5.1 Conclusiones

Con base en la metodoloǵıa presentada, fue posible predecir con precisión el

comportamiento térmico del proceso de liberación de enerǵıa en un MEP, median-

te el análisis de resultados numéricos de presión usando diferentes MCC, para los

combustibles metanol y etanol, bajo las RC de 7.36 y 11.

Con base en la metodoloǵıa presentada, se encontraron áreas de oportunidad en

la predicción de formación de emisiones contaminantes, mediante el análisis de resul-

88
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tados numéricos de presión usando diferentes MCC, para los combustibles metanol

y etanol, bajo las RC de 7.36 y 11.

Con base en la metodoloǵıa presentada, se pudieron establecer estrategias de

mejora en los siguientes parámetros de simulación: los factores de subrelajación de las

ecuaciones de conservación, el número máximo de iteraciones por paso temporal, el

número máximo de iteraciones del solucionador de ecuaciones diferenciales ordinarias

y los parámetros de ignición.

El MCC de AVL [64] es el que mejor ha podido aproximar, en promedio, el

comportamiento de presión de la cámara de combustión a los datos experimentales,

para el proceso de combustión, tanto de metanol como de etanol, en un MEP bajo

las relaciones de compresión de 7.36 y 11; tomando en cuenta las etapas combinadas

de compresión (CA 574°-700°), ignición (CA 701°-740°) y expansión (CA 701°-860°),

es decir, el tiempo en que las válvulas de admisión y escape se encuentran cerradas

(CA 574°-860°); con base en el criterio RMSPE de las curvas de presión de simulación

en comparación con la curva experimental.

La etapa de ignición (CA 701°-740°) es la que presenta mayor error, en pro-

medio, al comparar el comportamiento de presión de la cámara de combustión con

los datos experimentales, para el proceso de combustión de metanol y etanol en un

MEP bajo las relaciones de compresión de 7.36 y 11; con base en el criterio RMSPE

de las curvas de presión de simulación en comparación con la curva experimental.

Los resultados de simulación numérica usando MCC reportan mayor concen-

tración de CO2 al final de la etapa de expansión en los procesos de combustión de

metanol y etanol en un MEP bajo RC de 7.36 y 11, en un rango de 0.18 a 0.20

de fracción másica, en comparación con los resultados experimentales, que reportan

concentraciones en un rango de 0.13 a 0.14 de fracción másica.

Los resultados de simulación numérica usando MCC no reportan una tendencia

de concentración de CO al final de la etapa de expansión en los procesos de com-

bustión de metanol y etanol en un MEP bajo RC de 7.36 y 11, teniendo un rango
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de 0.00 a 0.02 de fracción másica, en comparación con los resultados experimentales,

que reportan concentraciones en un rango de 0.00 a 0.01 de fracción másica.

Los tiempos de simulación usando MCC reducidos fueron menores en com-

paración a los tiempos de simulación usando MCC detallados, en los procesos de

combustión de metanol y etanol en un MEP bajo RC de 7.36 y 11, teniendo un

rango de 1.4h a 2.9h en comparación con 3.6h a 6.0h respectivamente.

5.2 Trabajos futuros

Integrar los MCC de alcoholes con MCC complementarios de emisiones conta-

minantes de NOx, COV y HC, con el objetivo de comparar resultados numéricos,

de presión y emisiones, de simulaciones CFD de combustión en MEP, con resultados

experimentales.

Analizar el efecto en los errores, al cambiar las condiciones de frontera, con

MCC, para la obtención de resultados numéricos, de presión y emisiones, de si-

mulaciones CFD de combustión en MEP; y comparar dichos resultados con datos

experimentales.

Analizar el efecto en los errores y los tiempos de simulación, al no usar opciones

de aceleración qúımica, con MCC, para la obtención de resultados numéricos, de

presión y emisiones, de simulaciones CFD de combustión en MEP; y comparar dichos

resultados con datos experimentales.

Analizar el efecto en los errores y los tiempos de simulación, al aplicar la

técnica de modelado LES, con MCC, para la obtención de resultados numéricos,

de presión y emisiones, de simulaciones CFD de combustión en MEP; y comparar

dichos resultados con datos experimentales.

Desarrollar casos de simulación CFD de combustión de alcoholes con MCC,

tomando en cuenta la variabilidad ciclo a ciclo, con el objetivo de comparar resultados
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numéricos, de presión y emisiones, con resultados experimentales.

Comparar resultados numéricos, de presión y emisiones, de simulaciones CFD

de combustión en MEP, con resultados experimentales, agregando MCC de butanol,

bajo un rango más amplio de RC.

Comparar resultados numéricos, de presión y emisiones, de simulaciones CFD

de combustión en MEP, con resultados experimentales, integrando MCC de alcoholes

y gasolina, y preparando casos de simulación de mezclas.
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92



Bibliograf́ıa 93

Frédérique Battin-Leclerc. Progress in detailed kinetic modeling of the combus-

tion of oxygenated components of biofuels. Energy, 43(1):4–18, 2012.
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sidad Autónoma de Nuevo León, 2018.

https://www.osti.gov/servlets/purl/5681118
https://www.osti.gov/servlets/purl/5681118
https://ntrs.nasa.gov/citations/20020036214


Bibliograf́ıa 98
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