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Resumen

La complejidad matemadtica-termoquimica de los modelos a simular en procesos de combustion efectuados en motores
de combustién interna de encendido por chispa, son afectados por mdltiples variables, se hace necesario que el estudio
sea asistido por herramientas computacionales especializadas. El software comercial representa un alto costo de inversién
para la adquisicion de licencias, usualmente de vencimiento anual, lo cual resulta inviable para instituciones o centros
de investigacion, con bajos presupuestos, por ello se torna importante el uso de herramientas computacionales gratuitas
confiables. Se evaluaron las herramientas computacionales: CEA, GASEQ y STANJAN, comparando la concentracién y
composicion de las emisiones gaseosas contaminantes y propiedades termodindmicas de los productos de la combustién
obtenidas al utilizar como combustible: isooctano, metano y etanol; relaciones combustible-aire relativa que variaron desde
0,8 hasta 1,2 y obteniendo hasta doce especies quimicas en las emisiones (CO, CO,, H, Hp, H,O, NO, O, OH, O3, N»,
N y HC). Los resultados muestran alta precision entre si y con resultados obtenidos en investigaciones previas, con un
error relativo menor al 6,4%. Esta investigacion evidencia la versatilidad de las herramientas computacionales evaluadas
aplicadas a los procesos de combustion adiabaticos-isométricos.

Palabras clave: emisiones gaseosas, motores de combustién interna, relaciéon combustible-aire relativa, simulacién de
procesos de combustion.

Abstract

The mathematical-thermochemical complexity of models to simulate combustion processes carried out in internal

combustion engines with spark ignition, are affected by many variables, it is necessary that the study be assisted by
specialized computer tools. The commercial software represents a high cost of investment for the license acquisition,
usually from annual expiry date, which is unfeasible for institutions or research centers with low budgets, therefore
becomes important the use of reliable gratuitous computer tools. The computational tools were evaluated: CEA, GASEQ
and STANJAN, comparing the concentration and composition of the gaseous emissions pollutants and thermodynamic
properties of the combustion products to obtain to use as fuel, isooctane, methane and ethanol; relations relative fuel-air
that varied from 0.8 to 1.2 and obtaining up to twelve chemical species in the emissions (CO, CO,, H, Hp, H,O, NO,
O, OH, O, Nj, N and HC). The results show high precision between themselves and with results obtained in previous
investigations, with a less relative error to 6,4%. This research evidence the versatility of the computational tools evaluated
applied to combustion processes adiabatic-isometric.

Keywords: gaseous emission, internal combustion engines, relation fuel-air relative, simulation of processes of combustion.

1 Introduccion

El andlisis de los procesos de combustion destacada pues la implementacién de mejoras
realizados en los motores de combustién interna tecnolégicas y de control en los procesos de
alternativos (MCIA), tienen actualmente una vigencia transformacién de materias primas ha mejorado la
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eficiencia energética y la reduccién de emisiones.
(Arango y col., 2014 y Pérez y col., 2001).
Adicionalmente, la relacién entre salud y ambiente
nunca ha sido tan evidente, como es el caso
de la contaminacién atmosférica que presentan
las grandes ciudades debido principalmente al
gran volumen de emisiones vehiculares.  Todos
estos contaminantes tienen efectos adversos en la
salud de los habitantes, provocando principalmente
enfermedades respiratorias. (Chamarra y Saavedra,
2013).

El MCIA cuyo funcionamiento engloba una
gran cantidad de variables y fendmenos fisicos,
que se traducen en una actividad compleja, cuando
de medirlas, cuantificarlas y predecirlas se trata.
Los avances recientes han demostrado nuevos
procedimientos de combustion para MCIA que
presentan bajas concentraciones de 6xido nitrico y
altos rendimientos térmicos. Estos nuevos modos
de combustiéon implican varias combinaciones de
estratificacion, mezclas pobres, altos niveles de
EGR, miiltiples inyecciones, sincronizaciones de
valvulas variables y dos combustibles, entre otras
caracteristicas. Aunque la combinacidén exacta de
estas caracteristicas que ofrece el mejor disefio atn
no estd clara, los resultados son de gran interés
y para lo cual se utilizan simuladores de ciclos
Termodindmicos. (Caton, 2012 y Pérez y col., 2006).

Sin embargo, las herramientas computacionales
comerciales representan un alto costo en lo que
refiere a la inversién en la adquisicién de licencias,
usualmente de vencimiento anual. Para instituciones
o centros de investigacién, con bajos presupuestos,
se torna importante el wuso de herramientas
computacionales gratuitas confiables; por lo tanto,
en el presente trabajo se evalian tres herramientas
computacionales gratuitas aplicadas a procesos de
combustién adiabdticos-isométricos efectuados en
motores de combustién interna de encendido por
Chispa (MECH).

El proceso de Combustion en MECH se inicia
inyectando el combustible dentro del multiple de
admisién por lo que el combustible es pre-vaporizado,
entrando al cilindro del motor bien mezclado con
el aire. Una chispa enciende la mezcla en el
tiempo deseado dentro del ciclo del movimiento
del piston, y esta chispa enciende el nucleo de la
llama; la cual desarrolla un frente de llama con
alta temperatura y alta turbulencia que se propaga
a través de la mezcla aire-combustible dentro del
cilindro. La relacién aire-combustible en los MECH
se mantiene tipicamente muy cerca de la mezcla

aire-combustible estequiométrica necesaria para una
combustion completa con el fin de utilizar modernos
catalizadores de 3 vias de escape para el tratamiento
de las emisiones de monoéxido de carbono (CO),
hidrocarburos sin quemar (UHC) y 6xidos nitricos
(NOx). Para los MECH, la seleccion de un
combustible depende de sus propiedades de auto-
ignicién, que son importantes para golpeteo del
motor, la velocidad de propagacion de la llama y las
emisiones contaminantes resultantes. (Bergthorson y
Thomson, 2015)

2 Modelo matematico

Las  herramientas  computacionales  Chemical
Equilibrium  Applications (CEA, 1994), Gas
Equilibrium (GASEQ, 2007) y STANford-JANnaf
(STANJAN, 1986) se orientan a determinar la
composicién, concentraciéon 'y las propiedades
termodindmicas de las mezclas de gases reactantes
y productos de los procesos de combustién de
combustibles tipo C,H; y C,H,OH con aire seco, en
procesos adiabaticos, isobdricos o isométricos. Se
considera un intervalo para el factor combustible-
aire relativo que va desde 0,8 a 1,2 y se tratan a
los gases y sus mezclas como gases en condiciones
ideales. Consideran los requerimientos de la Primera
y Segunda Ley de la Termodindmica y de la Quimica
de la Combustion, referente al Equilibrio Quimico. En
particular, permiten la resolucién de los sistemas de
ecuaciones no lineales que son caracteristicos en estos
casos donde el nimero de constituyentes de los gases
productos es mayor al nimero de los componentes
quimicos presentes en la reaccion (Heywood, 1995;
Villamar y col., 2014).

Las herramientas computaciones CEA, GASEQ
y STANJAN basan sus fundamentos en teorias de
mezcla de gases ideales, Primera y Segunda Ley
de la Termodinamica; asi como, las reacciones de
combustién (Rodriguez y col., 2009; Fygueroa y col.,
2012; Ramachandran, 2009).

La Ec. (1) representa una reaccién de
combustiéon de un combustible con aire seco para
doce elementos en los productos (considerando
combustible no quemado) aplicable para cualquier
relacion combustible-aire relativa (®) (Fygueroa y
col., 2012; Villamar y col., 2014).

Ne(CaHpOc) + 1q(02 +3,773N2) — 1 H20 + 2 Hp
+1m130H +n4H + 15Ny + ngNO + 17N +n3CO,
+19CO +11002 + 1110 + 112(CoHpO,) e))
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La Ec. (2) permite determinar el nimero de moles de
aire 7, para una combustién general con 7, moles de
combustible (Fergunson y Kirkpatrick, 2001).

~ r]c(a+é—§)

Na = D @

La relacion entre las cantidades de combustible y aire
suministradas a los cilindros del motor durante un
proceso de combustién viene dada por la relacién
relativa combustible-aire relativa (®) definida por
la Ec. 3 (Rodriguez y col., 2009; Fergunson y
Kirkpatrick, 2001).

O = CAyeal

= 3)
CAesteq

CA,eq representa la relacion combustible-aire
empleada en condiciones de combustion real y CAcgreq
es el valor estequiométrico o tedrico.

Para la estimaciéon de la composiciéon de los
productos se utilizan las Ecs. (4)-(7), que representan
los balances atémicos en C, H, O y N.

Balance C:  n.a =ng+1n9 +n12a )

Balance H: n.b=2-n1+2 - +13 + 04 +112b
5

Balance O: 5.c+2-1, =11 +13 +1g +2-13

+n9+2-n10 + M1 +112C (6)
Balance N:  7,-3,7274-2=2-n5+nc+n7  (7)

Se tiene un sistema de ecuaciones compuesto por
cinco ecuaciones y doce incégnitas. Las siete
ecuaciones faltantes las provee el equilibrio quimico
aplicado a la reaccion de combustiéon (Ramachandran,
2009; Quilez y Quilez, 2014); las cuales son no
lineales. Considerando la reaccion quimica (Fygueroa
y col., 2012):

VaA +vpB — v.C +vyD (8)

Se define la Ec. (9) para determinar el valor de la
constante de equilibrio (K,) para la reaccion.

_ H (yv)productos
H (yy)reactantes

Formandose un sistema de ecuaciones no lineales
el cual puede ser resuelto a través del método de
Newton-Raphson o algunas de sus variantes (Gordon y
McBride, 1994; Gray y col., 2016; Mueses y Machuca,
2010) para estimar la composicion de los productos de
la combustién en equilibrio quimico.

KP . PZ Vproducms_z Vreactantes (9)
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CEA utiliza las Ecs. (10)-(12) publicadas en
Gordon y McBride (1996) para el célculo de las
propiedades de los gases involucrados en las mezclas.

Cy(T)
P = alT_2 +a2T_1 +as +a4T+a5T2 +a6T3
+a7T* (10)
(T InT
D _ T2+ 2 gy S B2
R-T T 2 3
ae .3 a7z a4 b]
+—T"+ =T+ — 11
4 5 T (n
S p(T
—Plg ) - ST @l +aInT +aT + 212
aeg .3 a7, 4
+—=T"+—T"+b 12
3 1 2 (12)

GASEQ y STANJAN utilizan las Ecs. (13)-(15)
publicadas en Gordon y McBride (1994) para el
célculo de las propiedades de los gases involucrados
en las mezclas.

Cy(T)

P =ci1+cT + C3T2C4T3 + C5T4 (13)

hO(T):C +c—2T+c—3T2+c—4T3+C—5T4+C—6

RT 72073 4 5 T
(14)

Sp(T >

%=c11nT+czT+%3T2+%4T3+%T4+C7

5)

3 Materiales y métodos

3.1 Herramientas de cdlculo utilizadas

CEA

Chemical Equilibrium with Applications (CEA)
es un programa desarrollado por la Administracién
Nacional de Aerondutica y del Espacio de los Estados
Unidos (NASA) en el afio de 1994, que considera el
equilibrio quimico de reacciones a partir de cualquier
conjunto de reactivos y determina las concentraciones,
propiedades termodindmicas y de transporte para
la mezcla de los productos. El programa se
encuentra disponible en la pagina oficial de la NASA;
http://www.grc.nasa.gov/WWW/CEAWeb/ceaWhat.htm
y su descarga es gratuita. En la misma se suministra
el procedimiento para la descarga del programa y el
procedimiento para su instalacion.
GASEQ

El programa Gas Equilibrium (GASEQ), creado
por el Prof. Chris Morley (2007), es un programa
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desarrollado en ambiente Windows, para el estudio
de procesos de combustion. GASEQ realiza célculos
considerando el equilibrio quimico y estima la
composicion de los gases de escape, propiedades
termodindmicas y de transporte en un proceso de
combustién.  El programa trabaja con la base
de datos antigua para el célculo de propiedades
termodindmicas de la NASA, es de licencia libre
y para su descarga e instalacién el autor desarrolld
el sitio web http://www.gaseq.co.uk/, donde incluye
instrucciones de instalacién, actualizaciones, ventajas,
limitaciones y métodos de calculo, entre otras.
STANJAN

Este programa STANJAN fue publicado por el
Prof. William Reynolds (1986). Su titulo proviene
de la conjuncién entre el titulo de la Universidad
de STANFORD vy las tablas de propiedades
termodindmicas JANNAF. El programa considera que
los gases presentes se cmportan como gases ideales
dentro de la mezcla. La composicidon de la mezcla
producto de la combustion puede ser determinada
en equilibrio quimico o puede ser especificada, para
la evaluacién de ciclos termodindmicos. STANJAN
puede ser usado para estimar la temperatura de
combustién adiabética de reacciones de combustion
en procesos isobdricos o isométricos. Una
version de esta herramienta de calculo, Chemical
Equilibrium Calculation, se encuentra disponible
online en la pagina: http://navier.engr.colostate.edu/~
dandy/code/code-4/ bajo la supervision del Prof.
David Dandy.

3.2 Metodologia empleada

Se consideraron parametros tipicos de motores de
encendido por chispa (Fergunson y Kirkpatrick, 2001;
Heywood, 1995), tales como:

e El estado termodindmico de la mezcla
reactante al inicio del proceso de compresion-
isoentrépico estd definido por 298 K y 101,325
kPa.

e Se utiliza una relacién de compresién igual a
ocho (8).

e Se considera un proceso de combustién
adiabético-isométrico.

e Para el proceso de combustiéon en motores de
encendido a chispa, se seleccionan combustibles
usuales como: Iso-Octano (CgHjg), Metano
(CHy) y Etanol (CoHsOH).

e Relaciones combustible-aire relativa en el
intervalo de 0,8 a 1,2.

e Las emisiones gaseosas a estudiar por sus
efectos adversos en el ambiente son Diéxido de
carbono (CO;), Monédxido de Carbono (CO) y
Monéxido de Nitrégeno (NO).

Para cada combustible y cada relacién
combustible-aire relativa, se siguié el procedimiento
siguiente:

e Determinacién del estado termodindmico de
la mezcla reactante antes del proceso de
compresion; principalmente, lo referente a
volumen especifico y entropia.

e Determinacién del estado termodindmico de
la mezcla reactante al final del proceso
de compresién adiabdtico-reversible, es decir,
estado inicial de la combustién. Para esto
se considera el volumen inicial, relacién de
compresion y un proceso isoentropico.

e Uso de cada herramienta computacional con
los datos iniciales del proceso de combustién
adiabdtico-isométrico, es decir, proceso de
combustion a energia interna constante.

e Tabulacién de los resultados obtenidos.

e Aplicacién de la Ec. 16 para el cédlculo de
los errores relativos entre los resultados de las
herramientas.

V-V
Error(%) = —| EV d :
E

Para las herramientas computacionales utilizadas, se
elaboraron graficos de Temperatura de Combustion
Adiabatica (TCA), Presion de los Productos
(Pproductos) y fracciones molares de CO (Y¢o),
CO2 (Yco,) y NO (Yno) en funcion de la relacion
combustible-aire relativa (®) y del combustible
empleado.

100 (16)

4 Resultados y discusion

Principalmente se plasmaran los resultados de los
productos de la combustion respecto a propiedades
termodindmicas (Temperatura y Presion); asi como,
emisiones téxicas o contaminantes (CO, CO, y NO).
Las Figs. 1 y 2 muestran el comportamiento de
la temperatura de combustion adiabdtica (TCA) y
presiéon de los productos (Pproductos) en funcién
de la relaciéon combustible-aire relativa (@) para los
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Fig. 1. Temperatura de combustién adiabética en
funcién de la relacién combustible-aire relativa.

combustibles considerados (CH4, CoHsOH y CgHig)
y las herramientas computacionales empleadas.

La Temperatura de Combustiéon Adiabatica (TCA)
alcanz6 los valores mas elevados en el intervalo
comprendido entre: 1.0 < ® < 1.1, Ver Fig. 1. Para
la combustién adiabdtica-isométrica del Isooctano
(CgHjg) se obtuvieron los valores mas elevados entre
los combustibles empleados. La TCA méxima se
encuentra alrededor de 2880 K. En mezclas pobres en
combustible, la TCA crece linealmente con ®; esto se
debe a que al aumentar el valor de @ el calor especifico
de la mezcla disminuye porque aumenta la cantidad de
combustible presente en ella. En mezclas cercanas a
la estequiométrica el crecimiento de la TCA es cada
vez menos pronunciado y alcanza su valor maximo
cuando @ es ligeramente mayor que uno, a causa que
la reaccién de disociacién del CO, a CO + Oy es
endotérmica (Fygueroa y Araque, 2005; Fygueroa y
col., 2012).

En el caso de los productos, Ver Fig. 2, su
tendencia fue a aumentar con el aumento de ®. Para
mezclas gaseosas donde aumente la temperatura y/o
disminuya el volumen especifico, la tendencia es
aumentar la presion de la mezcla. Para el intervalo
estudiado, se obtuvo una presion mixima para el
CgHjg alrededor de 8.640 kPa para un ®=1,2.

Las Figs. (3)-(5) sefalan la tendencia de las
emisiones de CO,, CO y NO en funcién de la relacion
combustible-aire relativa, para los tres combustibles y
las tres herramientas.

Las concentraciones de las emisiones de CO,
tienden a aumentar hasta alcanzar valores topes en el
intervalo de: 0,9 < @ < 1,0; siendo mayores en el caso
de la combustién del Co,H50H con valores que oscilan
entre 0,1 y 0,1015.

WWW.rmiq.org
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Fig. 2. Presién de los productos en funcién de la
relacién combustible-aire relativa.
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Fig. 3. Emisién de CO» en funcién del combustible y
la relacién combustible-aire relativa.
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Fig. 4. Emisi6én de CO en funcién del combustible y
la relacion combustible-aire relativa.
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Fig. 5. Emisién de NO en funcién del combustible y
la relacién combustible-aire relativa.

Las fracciones de CO en los productos tienen
una tendencia a incrementar su concentracién con
el aumento de ® motivado a la disminucién de las
concentraciones de oxigeno cuando hay mezclas ricas
en combustible. Para el intervalo estudiado, se obtuvo
un valor maximo de 0,0623 para la combustién del
CgHig para una ®=1,2.

Las concentraciones de NO en las emisiones de
la combustién tienen una tendencia contraria a las
de CO. En este caso, las mayores concentraciones se
encuentran en la zona pobre en combustible (O <1)
debido a la presencia elevada de oxigeno. Las mayores
concentraciones se reportan para la combustién del
CgHg con valores cercanos a 0,012.

Con la informacién presentada en las Figuras
anteriores se puede constatar, que los resultados
obtenidos mediante la utilizaciéon de las tres
herramientas computaciones son consistentes para
todo el intervalo de valores empleado. En todos los
casos los resultados entre el GASEQ y el STANJAN
no hubo divergencias significativas.

Comparando los resultados del CEA con el resto
de las herramientas, las tendencias de las curvas
se mantiene y en muchos casos son pricticamente
idénticas. La mayor desviacién entre los resultados
mostrados se encuentra en la Figura 5, principalmente,
en la zona rica en combustible (@ >1). Aunque
los errores relativos entre las herramientas no supera
el 6,4%; especificamente, en el caso del Etanol
(CHsOH) y ®=1,2. Fenomenoldgicamente, las
tendencias fueron similares.

El combustible con menor concentracién de
emisiones de CO, CO; y NO fue el CHy, pero también
fue el de menor TCA, lo cual esta asociado con los
valores energéticos de la mezcla de gases quemados.

Los resultados presentados en las Figs. (1)-
(5) fueron contrastados con proyectos similares
publicados (Rodriguez y col., 2009; Fygueroa
y col., 2012; Fergunson y Kirkpatrick, 2001;

Heywood, 1995) encontrdndose una concordancia
fenomenoldgica entre todos los resultados.

Las herramientas computacionales concuerdan
satisfactoriamente dentro del alcance propuesto
permitiendo obtener resultados referentes a la
concentracion de elementos y compuestos quimicos
contaminantes presentes en las emisiones; asi como,
propiedades termodindmicas necesarias para la
evaluacion energética de los pardmetros involucrados
en el ciclo de funcionamiento de los motores de
combustion interna. CEA posee una extensa base de
datos en cuanto a elementos y compuestos quimicos
considerados; ademds de poseer versiones online y
escritorio. GASEQ tiene como ventaja que permite la
simulacién de procesos isoentrépicos de expansion o
compresion de mezclas de gases ideales. La versién
de STANJAN sdlo esta disponible online.

Conclusiones

Fenomenolégicamente y cuantitativamente, los
resultados obtenidos utilizando las tres herramientas
computaciones concuerdan satisfactoriamente para
la obtenciéon de propiedades termodinamicas Yy
concentraciones de las mezclas producto de la
combustién, en procesos adiabdticos-isométricos.

En el intervalo estudiado para @, la presencia
de CO se incrementa en los productos en la misma
medida que la relacién ® aumenta, encontrdndose su
maximo valor para ® = 1,2.

Las mayores concentraciones de NO se presentan
para mezclas pobres (®=0,8) y disminuyen
considerablemente con el aumento de la riqueza de
la mezcla.

Para mezclas alrededor de la estequiométrica
(1 < ® < 1,1) se obtienen los valores maximos
de temperatura de combustién adiabdtica y también
valores maximos de las concentraciones de CO,.
Para hacer estimaciones iniciales, puede recurrirse al
método de interpolacién lineal para la estimacion de la
TCA cuando las mezclas sean pobres en combustible.

Las concentraciones de especies CO y NO mads
elevadas en los motores de encendido por chispa se
consiguieron utilizando como combustibles al CgHg.

En el proceso de combustiéon adiabético-
isométrico, las menores concentraciones de especies
contaminantes, entre los combustibles considerados,
resultan de la combustién del CHy.
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Nomenclatura
Cp capacidad Calorifica, kJ Jkmol~1.K™!
h entalpia, kJ Jkmol™!
Kp constante de equilibrio quimico
Pproductos  presion de los productos, kPa
R constante universal de los gases,
kJ.kmol~1.K~!
Sp factor entropico isobarico,
kJ.kmol~! K~!
T temperatura, K
TCA temperatura de combustion
adiabatica, K
Ve valor esperado, mol
% valor resultante, mol
e moles de combustible, mol
Na moles de aire, mol
(o) relacion combustible-aire relativa
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