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Modelo de combustiéon de motores de encendido
por chispa acoplando Cantera a KIVA 4

Modelling of spark ignited internal combustion engines using
Cantera and KIVA 4

Carlos Felipe Forigua Rodriguez!?,
Juan Miguel Mantilla Gonzalez'?

Resumen. Un reactor a volumen constante (RVC) fue implementado utilizan-
do Cantera dentro de KIVA-4 en un acople multifisico con el fin de simular un
motor de combustién interna encendido por chispa. Sélo densidades parciales
se intercambian entre KIVA y Cantera. Una densidad parcial inicial se calcula
en KIVA para Cantera. Nuevas densidades son generadas por Cantera usando
el RVC y son entregas de nuevo a KIVA. Por ltimo, los calculos se completan
con KIVA en el esquema principal de avance en tiempo. No hay otras modi-
ficaciones para las ecuaciones o modelos constitutivos de KIVA-4 o Cantera.
La predicciéon de la curva de presiéon del motor sigue la tendencia esperada.
Para los casos de los motores encendidos por chispa se requiere emplear mo-
delos adicionales para la ignicién y mecanismos quimicos méas completos. Los
tiempos de solucién de esta implementacién son muy inferiores a las de su
equivalente comercial y se logran resultados similares.
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combustion, Ignicién por chispa.

Abstract. A constant volume, zero-dimensional reactor for ideal gas mixtu-
res (CVR) was implemented using Cantera within KIVA-4 with a multiphysics
coupling for internal combustion engines. A Spark Ignition engine was simu-
lated. Only partial densities are exchanged between KIVA and Cantera. An
initial partial density is calculated by KIVA for Cantera. New densities are
generated by Cantera using the CVR and are given back to KIVA. Finally, the
calculations are completed by KIVA in the main iteration scheme. No further
modifications for constitutive equations or models were made for KIVA-4 or
Cantera. Results for the spark engine have not been satisfactory for the pressu-
re curve. For the spark ignited cases is required to employ additional models for
ignition. The time needed to get a solution has been greatly reduced compared
to a simularion using similar software
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1. Introduccién

Las emisiones contaminantes en el aire constituyen un problema que afecta
la salud humana y el ambiente. Las afecciones para la salud humana varian
desde la inflamacién pulmonar, infeccién respiratoria aguda, cancer, muerte
prematura, agravamiento de la enfermedad cardiovascular, dafios al sistema
nervioso y otros 6rganos, entre otros [17]. Los efectos sobre el ambiente incluyen
enfermedades respiratorias en animales, lluvia 4cida, eutrofizacién de aguas
costeras, destrucciéon de materiales fabricados por el hombre, reduccién de la
visibilidad, dafio al follaje de drboles y cultivos, entre otros. [17].

La combustién de hidrocarburos juega un papel importante como fuente
de emisiones contaminantes en el aire. La agencia de proteccién ambiental de
los Estados Unidos, la Environmental Protection Agency (EPA) incluye en las
fuentes méviles [16] vehiculos y equipos que queman combustibles tales como
Diésel, gasolina y otros. La contribucién porcentual de las fuentes de emisiones
se resume en la Figura 1. De dicha figura se puede concluir que la combustién
constituye la fuente principal de emisiones de monéxido de carbono, plomo,
oxidos de nitrégeno, diéxido de sulfuro y los compuestos organicos volatiles.
Sin mencionar que es una fuente importante de Material Particulado PM 2.5.
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Figura 1: Comparacién de miltiples emisiones de acuerdo al sector responsable
en Estados Unidos [16].

Las fuentes moviles tradicionalmente han utilizado motores de combustion in-
terna como equipo de potencia.

La posibilidad de eliminar los elementos contaminantes desde la combustion
misma existe [36]. Para lograr reducir las emisiones es necesario comprender
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mejor los fenémenos fisicos y quimicos presentes en la cdmara de combustién
[36]. Cuando se tiene una descripcién més exacta de los eventos que se dan
durante la combustién se pueden hacer de forma mas eficiente disenos de ex-
perimentos y pruebas computacionales que permitan mejorar las tecnologias
existentes. Las pruebas computacionales o simulaciones tienen la gran ventaja
de que permiten hacer pruebas que experimentalmente pueden resultar muy
costosas, infactibles o que requieren un estudio previo antes de llevarse a cabo.

Simular los fenémenos presentes en la cdmara combustién presenta una
dificultad intrinseca expresada en el acople de diferentes fenémenos fisicos in-
terdependientes tales como la dindmica de fluidos, la transferencia de calor, la
transferencia de masa, cambios de fase y cinética quimica. El acople de éstos
fenémenos se hace por medio de modelos que se simulan por software.

Actualmente existen programas computacionales con modelos que acoplan y
simulan los fenémenos que suceden al interior del motor. Los programas mas re-
presentativos en 3 dimensiones son KIVA, Star-CD, y Ansys-Fluent, Converge,
entre otros. Para esta investigacion se usard KIVA-4 [48]. KIVA es un programa
que predice el funcionamiento de motores de combustién interna simulando su
funcionamiento a través del acople de las ecuaciones de conservacion y de for-
macién de especies quimicas incluyendo los fenémenos turbulentos y difusivos
que acompanan a la combustién de fluidos con chorro de combustible. KIVA
también es capaz de simular el movimiento de las valvulas [6] en geometrias
complejas [4].

Otros programas capaces de resolver las ecuaciones que describen la cinética
quimica son CHEMKIN o Cantera, que solucionan de forma rapida y eficiente
problemas asociados a la combustion. Dichos programas posibilitan la introduc-
ciéon de mecanismos cinéticos de cualquier tamano, contrario a lo que permite
KIVA-4. Para efectos de las simulaciones KIVA-4 sélo acepta el uso de meca-
nismos cinéticos globales.

En éste trabajo se busca modificar KIVA-4 de tal modo que admita me-
canismos cinéticos en fase gaseosa de un nimero de especies arbitrario, con el
fin de lograr una mejor prediccién de la tasa de liberacién de calor que se da
al interior de la cdmara de combustion. Para lograr este objetivo se anula el
calculo de las tasas de reaccién en KIVA y se resuelve la cinética quimica con
las herramientas provistas por Cantera.

2. Fundamentos matematicos y fisicos

2.1. Principios fundamentales y notacion

Por coherencia en este texto se usardn las ecuaciones de los principios gene-
rales. La deduccién de estos principios puede encontrarse en [27]. Los principios
fundamentales aca empleados son el de balance y el teorema de transporde de
Reynolds. El principio de balance es usado para calcular el cambio en la intensi-
dad de una funcién. Para una discusion mas extendida acerca de este principio
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de balance se puede consultar [24]. Se hace uso del teorema de transporte de
Reynolds [19, eq. 1.4], [27, eq. 11] para paredes méviles [51, p. 133]. Este est4
demostrado en varios textos de dindmica de fluidos fundamental, mas no todos
tienen en cuenta fronteras méviles [24]. En este caso se ha mantenido la conven-
ciéon de Holst debido a que las expresiones de ambos autores son equivalentes.
La equivalencia se encuentra cuando se usa la regla de integraciéon de Leibniz
(Leibniz integral rule).

Esta seccién se basa extensamente en [27] y reproduce la misma notacién
dado que es coherente con trabajos que describen los modelos de KIVA [8].

Para empezar de denota un espacio Euclidiano n—dimensional como R" y
un punto el cual se denota = (z1,...,z,) donde x; € R. La norma de R" se
denota como |z| = (31", ?)1/2. El conjunto Q C R"™ denota un subconjunto

acotado de R™ y el contorno de dicho subconjunto es 9f2.

Las funciones escalares (tensores de orden cero) se denotan como f(z) :
0 — R, las funciones vectoriales (tensores de primer orden) como f(x) :
) — R" y las funciones matriciales (tensores de segundo orden) como f(x) :
0 — L(R", R™). Para este documento se empleard la convencién de sumatoria
de Einstein donde sea que un subindice se repita en una suma de componentes
tensoriales. Por ejemplo f;;g; denota Z?:l fijg;-

Se emplean las siguientes notaciones para los productos tensoriales: El pro-
ducto punto (escalar) de dos vectores se denota f - g = f;g;. El producto diddico
(tensorial) de dos vectores se denota (fg);; = fig;. El producto de tensores de
primer y segundo orden se denota (-);(f-g); = fijg; v (8- F)i = gjfsi- El
producto interno es la doble suma denotada como f : g = fijgji-

Se denotard la derivada parcial como D;f = 9f/0x;. Y al definir el vector
V = (Dy,...,D,) se pueden definir los operadores gradiente, la divergencia
y deformacién como productos tensoriales: gradf = Vf = (D1f,...,Dnf),

3. Modelos matematicos y modelos
computacionales

La derivacion de las ecuaciones de los fluidos se puede hacer desde dos perspec-
tivas diferentes, la perspectiva de un observador estdtico o Euleriano (espacial)
y un observador que se mueve con el flujo o Lagrangiano (material). Las ecua-
ciones Eulerianas describen en gran parte la fase gaseosa usando un sistema
de coordenadas estatico. Las ecuaciones Lagrangianas pueden describir el cho-
rro de combustible usando un sistema coordenado que se mueve con el flujo.
En este texto se abordara la descripciéon Euleriana dado que no se modifica la
perspectiva Lagrangiana de las ecuaciones.
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3.1. Descripcion fenomenolégica

En este apartado se exponen los principios generales de conservacién aplicados
al gas confinado en un motor de combustién interna.

3.1.1. Conservaciéon de masa

Dado que KIVA-4 soluciona un fluido multicomponente, reactivo y con chorros
de combustible, se establece que el cambio en densidad de la masa se da por
adveccién hacia la regién de interés y con nuevos términos fuente y de trans-
porte en el principio de conservacién. Dada la funcién densidad p del medio
continuo, donde p(x,t) : Q x [0,00) — R

Idp

L4V (o) = 5, (1)

Donde p® representa el término fuente por la evaporacién del chorro de com-
bustible. Dado que el flujo estd compuesto de varias especies quimicas, la con-
servacién de masa también se debe aplicar a cada una de ellas. Para cada una
de las especies se puede derivar del principio de conservacion

O Vo) =+ oDV (22) ] 4 g5+ 0 @)
La expresion 2 es la ecuacion de continuidad para la especie m. Donde p,,
es la densidad de la especie m. Como se trata de un flujo multicomponente,
ademas del transporte advectivo en la expresion 1 se tiene transporte difusivo.
Dicho transporte corresponde al tercer término de 2 y estd modelado por la
ley de Fick con un unico coeficiente binario D. El término fuente volumétrico
de las reacciones quimicas para la especie m es pf,. Este término es la tasa
en la que se cambia la masa de la especie m como producto de las reacciones
quimicas al interior de la celda. Mientras que p®d,,1 es el término fuente de
masa volumétrico aportado por la evaporacién del chorro de combustible. En
esta tultima expresién § es el delta Kronecker y el subindice 1 corresponde a la
especie que se esta evaporando. El término d,,,1 es cero para todas las ecuaciones
excepto para la especie de la que estd compuesta el chorro de combustible. De
este modo se asegura que el compuesto quimico contenido en las gotas del
chorro inyectado se anada como fuente volumétrica solamente a la ecuacion
que corresponde al compuesto del combustible. Si se hace una suma de todas
las ecuaciones para la especie m se tiene en total la ecuacién de conservacion
de masa para todo el sistema 1.

3.1.2. Comnservacion de momento

La aplicaciéon de la segunda ley de Newton al movimiento del medio conti-
nuo da lugar a esta ecuacién. La suma de las fuerzas cambia la cantidad de
movimiento de un cuerpo. Esto se hace en términos de la velocidad u(x,t)
en el punto x € Q C R3 en el tiempo t € [0,00) denotada como u(x,t) =
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(u1(x,t), uz(x,t), us(x,t)) equivalente a (dzy/dt,dxs/dt, dxs/dt) = dx/dt don-
de u(x,t) : Q x [0,00) — R3.

Sea pu la cantidad de momento por unidad de masa y puu el vector de
flujo advectivo de dicha propiedad en un volumen infinitesimal de fluido. De-
notando el tensor fuente de deformacién de la superficie D(t) como Qs = T.
Estos términos se relacionan bajo el principio de conservacién para obtener el
momento total del sistema.

Para incorporar otros efectos se hacen varias precisiones. En primer lugar
se describe un flujo compresible. Segundo, se tiene como fuente de momento
volumétrica el chorro de combustible evaporandose en el gas y el efecto de la
fuerza gravitacional. Por lo tanto se deben afadir los términos fuente g+ F*/p,
donde g es la aceleracién de la gravedad y F° es la rata de ganancia de momento
por unidad de volumen debido al chorro de combustible.

X0 49 (puu) = V- (T) + g + B ®)

A continuacién, se hace la suposicién de que el fluido es Newtoniano [8]. Esto
implica que T estd descrito por el tensor de esfuerzo en fluidos Newtonianos.
Dicho tensor se define de acuerdo a 4. En donde I es el el tensor unitario, 7 es el
tensor de esfuerzo cortante viscoso dado en 5. Con p como el primer coeficiente
de viscosidad y siendo A el segundo coeficiente de viscosidad.

T =—pl+7, (4)

G =2u def u+ X\ div ul = pu[Vu + (u)?] + A(V - u)L. (5)

Se sustituyen los nuevos valores en 3 para obtener:

9(pu)
ot

El flujo dentro del motor es turbulento, por lo tanto se deben incluir modelos
que alteran la ecuacién 6 para poder obtener soluciones de la misma. En este
trabajo se empleara el modelo de turbulencia de las ecuaciones de Navier Stokes
promediadas por Reynolds (Reynolds Averaged Navier Stokes 6 RANS) [43,
p. 133]. Usando RANS las ecuaciones de conservacién son promediadas en el
tiempo. Las ecuaciones promediadas generan nuevas variables que requieren
de més ecuaciones para formar un sistema cerrado de solucién. Resolver éstas
ecuaciones permite obtener variables promedio en el tiempo sobre diferentes
ciclos tales como los que se dan en los motores de combustién interna.

De la familia de modelos RANS, se emplea el RNG k — ¢ modificado. Las
ecuaciones RNG-k — € son derivadas las ecuaciones para escalas pequenas de
Navier-Stokes sobre el campo de flujo fluctuante [52], [53]. Por medio de estas
se llega a una expresién similar a la ecuacién 7 que es la que se resuelve en
KIVA.

+V-(puu) =pg+F° —Vp+ V.G (6)
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9(pu)
ot

1 2
+V-(puu)=pg—|—Fs—a2Vp+V-U—A0V<3pk>. (7)

Desde KIVA-II se emplean las ecuaciones de combustién discutidas en la intro-
duccion, con dos caracteristicas adicionales incluidas en KIVA-4 consignadas
en la ecuacion 7. La primera, corresponde a %Vp se atribuye al método de
escalado del gradiente de presién Pressure Gradient Scaling (PGS) [7, p. 2]
[6, Ap. A]. En segundo lugar, dos ecuaciones de modelado de la turbulencia
estdn acopladas a las ecuaciones de combustién a través de un pardmetro Ag
escalar. De estos dos términos se tratara primero el relacionado con el PSG y
posteriormente el de la turbulencia que incluye el término Ag y k.

El pardmetro Ag en la ecuacién 7 activa o desactiva el acople de las ecuacio-
nes de turbulencia correspondiente al término Ag (% pk). Esta tltima expresion
corresponde al transporte de momento debido a las fluctuaciones turbulentas.
Si « se fija a uno, y Ay se iguala a cero, entonces se obtienen las ecuaciones
de combustién para el caso laminar de la seccién anterior 6 [8, 27]. En 7 el
término k corresponde a energia cinética turbulenta y el término € es la rata
de disipacién de la energia cinética turbulenta. Estos términos estan descritos
por 8 y 9 respectivamente.

2
%+v.(puk):_gka-u—FE:Vu—i-V- |:<

v

Prk) Vk:] —pe+ W23, (8)

dpe 2 v
5 TV (pue) = - (3051 —Ces>p5V'u+V- [(Pr() Ve} +

% (cslﬁ :Vu — ceope + cSWS) .

9)

Los valores cc1, Ce2, €3, Ces, Pri v Pre son constantes que se obtienen a partir de
experimentos y consideraciones tedricas. Estos valores cambian segin el modelo
de turbulencia empleado [6, 8]. Mientras que W* corresponde al término fuente
debido a interacciones con el chorro de combustible y esta descrito con detalle
en [8].

Las dos ecuaciones previas han sido modificadas para incluir los efectos de
la expansion volumétrica; e interacciones entre el chorro de combustible y la
turbulencia [8, p. 5]. Este modelo fue mejorado [25] con el modelo RNG-k — ¢
que fue implementado en KIVA-3V [6, p. 61].

Como se menciond, el uso de éstos modelos permite calcular un campo
que describe el fluido. Estas ecuaciones de Navier Stokes se pueden acoplar con
modelos de otros fenémenos anadiendo nuevos términos a las mismas. Al incluir
nuevos términos en las ecuaciones se deben disenar los métodos de acople en
funcién de los modelos a incluir.
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3.1.3. Conservacion de la energia

KIVA resuelve la ecuacién para la energia interna especifica I excluyendo la
energia quimica [8]. I es descrita por la relacién de la energia total y la energia
interna 10.

E:I—l—%. (10)

De forma andaloga a la ecuacién de momento, la turbulencia influye directamente
esta ecuacién. KIVA resuelve el principio de conservacién para la propiedad pl
y anade unos términos fuente con respecto a la turbulencia. En [27, p. 11] se
describe este procedimiento. KIVA incluye entonces la siguiente ecuacion:

%—FV-(puI) = —pV-u+(1—A)7: Vu+Q°+ Qs —V-J+ Agpe. (11)
Donde el vector de flujo advectivo es pul. El término Q¢ corresponde al término
fuente debido a la tasa de liberacién de calor de las reacciones quimicas y Q*
es el término fuente por las interacciones con el chorro de combustible. Un
tratamiento completo de las ecuaciones de las reacciones quimicas ya ha sido
detallado por diferentes autores [8, 13].

Finalmente J es la suma de las contribuciones debido a la difusién de calor
y la entalpia y se muestra en 12. La difusion de calor se asume como la ley de
Fourier y la difusién de la entalpia con el término de transporte (DVh) a partir
de la ley de Fick. Donde T es la temperatura del fluido, K es la constante de
conduccion de Fourier, D es el coeficiente transporte difusivo de la entalpia y
h.. la entalpia especifica de la especie m.

J=—KVT = pD > hm(pm/p)- (12)

Las ecuaciones que relacionan los fenémenos quimicos constituyen un sistema
completo y el acople con el fluido ya estd incluido en algunos términos de
las ecuaciones de conservacion de energia y de masa de las especies. Como
ecuacién constitutiva adicional se anade la ley de los gases ideales la cual no
aporta variables adicionales a ser resueltas.

Otros modelos utilizados para ayudar a resolver las ecuaciones planteadas
se explican a continuacién.

3.2. Modelos adicionales
3.2.1. Movimientos del dominio

Los movimientos dentro de un motor de combustién interna son basicamente
dos. El primero es el movimiento del piston dentro de la cAmara de combustion.
El segundo es el movimiento de las valvulas dentro del dominio para permitir
o evitar la entrada y salida de gases. KIVA-4 puede simular estos movimientos
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usando algoritmos. Estos algoritmos cambian la discretizacién de acuerdo al
movimiento de las superficies dentro del motor [6, p. 11]. Cuando una superficie
se mueve, se cambian las dimensiones de las celdas adyacentes para acomodar
el nuevo dominio espacial.

3.2.2. Chorro de combustible

Los tres términos fuente p;,, F*y QS junto a We representan los intercambios
de masa, momento y energia respectivamente entre la especie inyectada m, y
el fluido dentro de la cdmara de combustién [27, p. 19].

3.2.3. Combustién y formacion de especies

KIVA supone 2 tipos de especies. El primer tipo corresponde a las especies que
permanecen en estado gaseoso durante toda la simulacién. Para estas especies
se deben introducir las propiedades de entalpia, entalpia de formacién y masa
molecular. El segundo tipo de especies son las de fase liquida. Las especies en
dicha fase no reaccionan soélo se tienen en cuenta para el chorro de combustible.

La ignicién por chispa se hace durante una ventana de tiempo y en un espa-
cio del dominio definido por el usuario [8, p. 81]. En este volumen se incrementa
la energia especifica de las celdas. Dicho incremento se da desde el salto de la
chispa y continia de forma proporcional al tiempo de duracién de la chispa o
hasta que la celda alcance 1600K . Sin embargo, dicho modelo de encendido no
siempre es eficaz y se requieren de otros métodos. Tales como no permitir que
el combustible y el oxigeno coexistan en la misma celda donde estd la punta de
la bujia [8, p. 81].

Se tienen cuatro médulos de combustion orginales. El primero consiste en
un moédulo de cinética quimica en el cual se introducen reacciones de cinética
quimica con poca complejidad [8, Ap. I]. El segundo médulo de equilibrio se
emplea para reacciones extremadamente rapidas [8, Ap. J]. El tercer médulo
es un modelo de combustién turbulenta que es muy dependiente de las condi-
ciones experimentales de donde se extraen sus constantes. Finalmente se tiene
el médulo de formacién de material particulado [6, p. 65].

4. Modelo empleado para la cinética quimica de
gases y Cantera

Cantera es un conjunto de herramientas de software orientado a objetos para
la cinética quimica, termodindmica, y los procesos de transporte [23]. Cantera
incluye varias clases que resuelven reactores con volumen, temperatura y pre-
sién variables, interacciones con las paredes de los reactores e intercambios de
masa y energia [22]. Los mecanismos quimicos que Cantera soporta incluyen
muchos tipos de reacciones y sus representaciones [22]. Esto permite incluir in-
teracciones mas complejas en la cinética que las que KIVA permite en su forma
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original.

El modelo de reactor utilizado es un gas ideal, adiabatico e independiente
de los reactores de los alrededores, como en KIVA [8]. Cada celda se considera
un reactor de volumen constante, sin intercambio de masa o cualquier trabajo
ejercido sobre él durante el calculo de la cinética quimica.

4.1. Descripcion fenomenologica

Estas ecuaciones tratan solamente del caso del reactor a volumen constante
RVC pues es el que se emplea en este trabajo.

v,y — S (D) 13)
dt Yo @Com(T01)

Las incégnitas del RVC son la composicion y la temperatura de la nueva mezcla.
Estas incognitas son resueltas ahora por Cantera.

Ademéds m representa cada una de las especies en el mecanismo quimico y
Y, la fraccién de masa de la especie m.

Como tanto el operador derivado y la suma son expresiones lineales, después
de la diferenciacion, se obtiene la siguiente ecuacion:

Para un gas ideal ¢, (Y, T) = >, (YmCom/Wm) v el hecho de que la
mezcla estd reaccionando en el tiempo ¢, (Y;,, T) = &,(¢,T) entonces:

dhoo(T)  dhp(T)dT . . dT
- A )
dt a a oy

También el término % en 13 se conoce como la tasa neta de produccién
de especies. Esta tasa de produccién de especies neta es calculada por Cantera
usando mecanismos quimicos; los cuales son un conjunto de reacciones quimicas

de la forma:

(14)

d T S Y b Tm. (15)
m m
Donde a y b son los coeficientes estequiométricos al lado izquierdo y derecho de
la ecuacion de reaccién, m es cada una de las especies, el niimero de reacciones
en el mecanismo quimico y z es la fraccién molar. Este tltimo es definido como:

dy, W, .
= 7’” Z:(bnm — ), (16)
p es la densidad media de la mezcla. W, se conoce como la rata de progreso
de la reaccién r. Se debe tener en cuenta que la rata de progreso depende de
fracciones méasicas y W, es la masa molar de la especie m. Dicha rata se define
como:

. PYm\a pYm
Wr = Kfr H(W7) ™" = Rp,r H(W)bm,r7 (17)

m m
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ks es el coeficiente de velocidad de reaccién hacia adelante y ky,, es el coefi-
ciente de velocidad de reaccién hacia atras. Estos estan definidos en términos
de la ley de Arrhenius:

Kpr = A T eap(—Ey, [T), (18)

Kb,y = Ab,TTC”"‘eacp(—EbJ/T). (19)

Donde los subindices f y b denotan las ratas de reaccién hacia adelante y ha-
cia atras respectivamente. Ey, y Ef, son las temperaturas de activacién. Ay,
y Ay, son los factores pre-exponenciales. Finalmente (y, y (5, son constan-
tes para incluir la dependencia del factor pre-exponencial con respecto a la
temperatura. Estas constantes estan incluidas en el mecanismo quimico.

En esta etapa todas las ecuaciones anteriores dependen de temperatura y
composicion. En un reactor cerrado la masa de la mezcla de gases se mantiene
constante d%“ = 0, por lo que la suma de las fracciones maésicas en la mezcla
es también constante.

Ma =Y« W, (20)

4.2. Esquema numérico de Cantera

La libreria de Cantera consta de 2 capas: la capa numérica y la capa de registro.
La capa de registro es la que se encarga de manejar los mecanismos quimicos,
propiedades termodindamicas, ecuaciones de estado, propiedades de la mezcla
y demads. La capa numérica acopla las rutinas que se encargan de resolver las
ecuaciones planteadas por el usuario haciendo uso de las librerias de Cantera
con rutinas de integraciéon numérica encargadas de encontrar las soluciones a
dichas ecuaciones [44]. La rutina numérica por defecto de Cantera es CVODE
(14, 44].

CVODE se encarga de resolver sistemas de ecuaciones diferenciales de valor
inicial rigidos y no rigidos de la forma 3y’ = Fn(t,y). Los métodos empleados
por CVODE son de paso y orden variable. CVODE emplea diferentes métodos
de discretizacién dependiendo del tipo de sistema y diferentes esquemas de
iteracién. CVODE también emplea diferentes métodos de solucién de sistemas
lineales. Esta librerfa también funciona en paralelo [30]. CVODE disminuye
el paso de tiempo si el sistema de ecuaciones no converge hacia una solucion.
También se cambia el orden del método de integracién en caso de que la solucion
anterior arroje un error muy grande de forma sucesiva al probar las soluciones
o si el cambio de método permite un paso de tiempo mas largo en la siguiente
iteracién temporal. [29].
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5. Planteamiento del problema y soluciones

Este apartado tiene 2 partes principales: plantear el problema y finalmente
exponer la hipétesis del trabajo. Para explicar la problemaética objeto de este
proyecto se describen de forma breve los modelos de turbulencia. Luego de esta
explicacién se muestra la relacién de estos modelos con la cinética quimica.
Para terminar la primera parte se hace mencién a las principales clasificaciones
de los modelos de calculo de combustion en fase gaseosa. Para la segunda parte
se describen y justifican las modificaciones hechas a KIVA para solucionar el
problema planteado.

5.1. Planteamiento del problema

Para aplicar el modelo RANS a las ecuaciones de conservacién de la masa,
momento y energia se debe hacer uso del promedio en tiempo (Reynolds) y
el promedio de las variables dependientes ponderando la densidad (Favre). El
promedio de Reynolds simplifica las ecuaciones para el caso incompresible, sin
embargo el promedio de Favre se hace necesario para el fluido compresible pues
acerca las ecuaciones al flujo incompresible. Para llegar a dicha simplificacién
se hace una descomposicién de las variables y se usan varias propiedades que
se describen a continuacion: El promedio de Reynolds centra la variable depen-
diente en el tiempo F y la descompone en una parte media F y otra fluctuante
F'. Esté descrito por [3]

F=F+F'. (21)

El promedio de Favre centra la variable dependiente en el tiempo ponderando
la densidad F' y la descompone en una parte media F' y otra fluctuante . El
promedio de Favre estd descrito por [2]

F=F+F" (22)

Donde la linea sobre el simbolo (ej. pF) denota promedios usando la descom-
posicién de Reynolds. Estas se valen de relaciones auxiliares detalladas en [1].

Usando las relaciones de Reynolds para p y Py el Promedio de Favre para u
se obtienen ecuaciones intermedias para masa, momento y energia con términos
abiertos [1]. Sin embargo las ecuaciones pueden cerrarse [13, p. 692] [43, p. 141]
[18] y quedan de la siguiente manera:

%—FV-(ﬁuI) =-pV-u+(1—A4y)7: Vu+Q°+Q*—V-J+ Agpe. (23)
Sin embargo el uso de p, P y T promediados en el tiempo induce una fuerte
influencia sobre el término fuente quimico w y por tanto sobre el término fuente
en la ecuacién de la energia promediada Q°. Esta interferencia de las variables
promediadas lo desarrolla Poinsot [43, p. 146]. De tal modo que la rata de
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reaccion mads simple, para una ecuacién cinética simple e irreversible entre un
Combustible C y un oxidante O, con la siguiente forma:

C+sO— (14 s)P. (24)

Implica que la rata de reaccién promedio mas simple wg es, segiin Poinsot:

Y//FY/IO

~3. .5 = =T
Wp = — A1ﬁ2Tﬁ1YFYO exp (NA) 1+ ———+
T YrYo

Y//;;_j/“/ ! Y//I—B_CZ/"I !

P+Qy) | 22EL o~
1+ Q) YT Yo T

(25)

I I L O
(PL+Q1+ PQy) | =+ =L— + =2
T Y12 Yo T2

Entonces como se observa en la ecuacién 25, la rata de reacciéon promedio
Wp NO puede ser facilmente expresada en funcién de las fracciones maésicas
medias Yr y Yo, la densidad media p y la temperatura media 7. Esta tultima
ecuacion presenta varias dificultades. Entre estas se incluyen el cerrar los nuevos
términos oscilatorios producto de la expansion [43, eq. 1.48]. Sin mencionar los
errores de truncamiento en un sistema tan rigido de ecuaciones. Cuando un
sistema es rigido, un amplio rango de frecuencias ejercen una gran influencia
sobre la solucién. De este modo, el truncamiento puede no ser representativo
del sistema cinético real. Sin mencionar que la tltima expresién es valida sélo
para una sola reaccién, si se hace cualquier intento por emplear una cinética
méas detallada se crearan expresiones mucho mds complicadas. Adicional a lo
anterior se tiene que éstos términos hacen parte de la ecuacién de energfa [43, p.

15]. Pues ésta expresion se usa para calcular QC en la ecuacién promediada de
energia 23. Esta ecuacion tiene aportes de los movimientos del fluido incluida la
turbulencia. Adicional a lo anterior, los coeficientes de difusién son funcién de la
temperatura y la temperatura es una funcién de la energia. Se tiene entonces
que los fenémenos térmicos, difusivos y turbulentos estan interrelacionados,
son interdependientes y juegan un papel fundamental en el fenémeno de la
combustién. En concreto, estos efectos se expresan de forma tangible en la
velocidad a la que se da la combustion.

Como se menciond, la rata de reacciéon también es producto de las interac-
ciones que se dan entre la turbulencia y la difusion a nivel micro. De la teoria de
llamas laminares premezcladas y no premezcladas se sabe que si el flujo es muy
rapido (Tiempo caracteristico del fluido bajo) comparado con la velocidad a la
que ocurre un cambio significativo en la composicién quimica (Tiempo carac-
teristico de la reaccién alto) la turbulencia va a inhibir las reacciones quimicas
pues dos particulas que traten de hacer una reaccién quimica no van a estar
juntas el tiempo suficiente como para lograr reaccionar.
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Para hacer comparaciones de tiempos caracteristicos se emplea al ntimero
de Damkohler. El nimero de Damkohler es la razén entre la escala de tiempo
del flujo y la escala de tiempo de la reaccién quimica. Si el flujo es muy rapido,
tiene una escala de tiempo pequena y por lo tanto Da — 0. Bajo este régimen
las fuerzas inerciales y viscosas dictaminan el comportamiento del flujo. Si
por el contrario, la liberaciéon de energia es mas rapida, las especies tienen
escala de tiempo pequena y por lo tanto Da — oo. La liberacién de energia
es el factor dominante en alterar el estado del flujo. Existen varias formas
de calcular el ntmero de Da [10, 13, 26, 43]. Varias de ellas involucran los
términos turbulentos de la ecuacion de energia contra la liberacién de energia
del término cinético de esta misma ecuacién. De este modo se caracteriza el
tipo de combustién que se estd dando en el dominio.

Es por ésto que se tienen varios enfoques para atacar el problema de la
combustién turbulenta. Dichos enfoques dependen del tratamiento que se le
haya dado a las ecuaciones que gobiernan el fenémeno. Para este caso se usan
las ecuaciones de Navier Stokes promediadas por Reynolds (RANS, Reynolds
Average Navier Stokes) cuya deduccién de forma general es descrita por Poinsot
[43, p. 140]. Para RANS se tienen los siguientes tres tipos de modelos de acople
de combustién turbulenta [43, p. 148] [50, p. 212]:

1. Modelos de andlisis geométrico: El frente de llama se identifica como
una superficie geométrica que evoluciona en un campo de flujo turbulento.
Corresponde a los antecedentes que tienen el modelo de la ecuacién G.
Una implementacién representativa es el hibrido KIVA-CHEMKIN-G (o
modelo GAMUT) [9]. Este tipo de modelos ademés de requerir una malla
fina obtienen resultados similares a los basados en los modelos de mezcla
turbulenta [9] mencionados a continuacién.

2. Modelos de mezcla turbulenta: Usa la suposicién de que las escalas
de tiempo quimicas son mucho maés cortas que las escalas de tiempo del
fluido (Ntumeros grandes de Damkdhler). En éstos se hace uso de tiempos
caracteristicos para modificar las ratas de reacciéon obtenidas solamente
a partir de los mecanismos quimicos.

3. Modelos de estadistica de un punto: Hacen uso de funciones de den-
sidad de probabilidad PDF (Probability Density Functions). Las ventajas
del modelo de PDF son que por medio de teoria de probabilidad puede
representar los efectos conjuntos de la turbulencia y la difusién molecular
sin calcular ninguna de los 2 (como sucederfa con LES al calcular la tur-
bulencia y con un modelo flamelet al calcular la llama). Estos modelos
tienen como desventaja que dejan abierta la pregunta de cudl tipo de
PDF se debe emplear.

5.2. Hipdtesis

La restriccién de recursos computacionales hace necesario que el tiempo simula-
cion sea corto. Este tiempo de simulacién depende de forma directa del niimero
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de elementos del dominio de trabajo. Los modelos flamelet requieren elemen-
tos pequenios [43] para capturar la llama. Por la necesidad de discretizaciones
pequenas los métodos flamelet quedan descartados. Ademaés las funciones PDF
pueden resultar arbitrarias [20]. Los modelos de mezcla turbulenta han mostra-
do que pueden aplicarse en varias situaciones [20], [36] sin hacer uso de mallas
finas ni suposiciones muy restrictivas pues funcionan para motores HCCI [36]
y Diesel [20]. Es por lo anterior que este trabajo no hace uso de los modelos de
mezcla estadistica de punto en los motores de combustién interna. Teniendo en
cuenta lo anterior, se opta por hacer uso de los modelos de mezcla turbulenta
de cinética quimica de rata finita. Estas implementaciones de cinética de rata
finita tienden a sobrepredecir los resultados y se han propuesto varias solucio-
nes. Kong y otros suponen que hay unas ratas de reaccién que son alteradas
por la turbulencia.

Golovitchev [20, 21] supone que si la turbulencia juega un rol, la cinética
es méas lenta y que el cambio en las ratas de reaccién se da por que en cada
celda los reactantes se van consumiendo y las colisiones entre los reactantes
van disminuyendo. Esto disminuye la rata de reaccién al interior de cada celda
computacional. Mientras que en el modelo de Kong [28] se introducen modifi-
caciones al término temporal asociado a demoras en la reacciéon por fenémenos
en la sub escala de la discretizacién espacial. Ambos autores hacen uso de un
reactor bien agitado (WSR).

Sin embargo estos modelos basados en un reactor bien agitado tienen una
desventaja. Segiin Turns [49] un reactor bien agitado tiene un flujo mésico de
entrada, un volumen constante determinado y unas especies en su interior a
una presién. Al introducir masa se estd introduciendo energia de forma artificial
pues no se estd teniendo en cuenta que la mezcla fresca incluye no sélo la
temperatura de la celda si no la energia de formacién de las especies que se
anade al reactor, sobreprediciendo la energia liberada.

Esto resulta clave en el analisis de los otros modelos como por ejemplo en el
caso de CHEMKIN, en el cual el reactor no tiene control de flujo mésico a la sa-
lida. Por lo tanto se trataria de un reactor que acumula masa. La acumulacion
de masa del reactor fue corroborada con pruebas usando varios mecanismos
quimicos empleados en este trabajo. Dicha acumulacién de masa implica que
ya no se trata de un reactor de estado estable y por lo tanto estd descrito por
ecuaciones diferenciales ordinarias. Esto tiene dos implicaciones importantes, la
primera es que la energia total de la mezcla inicial no se conserva. En segundo
lugar cuando se da la acumulaciéon de masa se pierde la ventaja de dicho reactor
sobre el resto de reactores, pues aparece un término temporal que convierte las
ecuaciones del sistema de algebraicas a ecuaciones diferenciales [49]. Esta ecua-
cién diferencial hace que el reactor bien agitado tenga un costo computacional
similar a los otros reactores. Teniendo en cuenta lo anterior, cabe la posibili-
dad de asumir el costo computacional y emplear otro reactor con ecuaciones
diferenciales tales como el reactor a volumen constante o a presién constante
para modelar los términos en las pequenas escalas.

Para escoger entre un reactor a volumen constante y uno a presion cons-
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tante se tuvo en cuenta que Perinni hizo esta prueba [39] y opté por el reactor
a volumen constante [37, 38, 40, 41, 42]. Esto sin mencionar que cumple mejor
las suposiciones del método numérico de KIVA en las cuales cada celda per-
manece cerrada, aislada, es homogénea y tiene el volumen constante. Adema4s,
el volumen no es una incégnita, la incégnita de las ecuaciones del sistema es
la presién. Esta caracteristica del cédigo es quiza la razon por la cual el RVC
requiere menos iteraciones que el reactor a presiéon constante.

El RVC también cambia las ratas de reaccién en funcion de la presién y de
los productos de la combustién. Esto es similar a la sugerencia ya mencionada
de Golovitchev para la interacién turbulenta [20, 21].

El cumplimiento de la suposicién de “Reactor bien agitado” se asegura por
el procedimiento de la convergencia de malla. En la convergencia de malla se
garantiza que el cambio de las escalas tanto espaciales como temporales de la
discretizacién no afectan la solucién.

Se propone usar un modelo que haga uso del criterio del niimero de Da
aplicado al ciclo de solucion SIMPLE de tal modo que las relaciones temporales
entre la cinética y el flujo se mantengan en Da = 1. Para lograr esto se propone
un subciclado que separe la soluciéon usando el reactor que conserve la masa
constante. El subciclado ya se ha usado antes para empatar términos con escalas
de tiempo desiguales [7, p. 2] [39]. Durante las pruebas de desarrollo también
se encontré que Cantera resuelve el reactor con pasos de tiempo tan pequenos
como 1E — 36 segundos para la quimica y KIVA-4 utiliza s6lo valores tan
pequenios como 1E — 6 s para el flujo.

Sin embargo no se piensa lograr un Da = 1 tomando el menor tiempo de
integracién de las ecuaciones. Para eso se va a explotar el esquema ya existente.
KIVA hace sus calculos basados en la liberacién de energia por la combustién
contra la energia total de la celda. Este esquema ya ha sido probado como
sustituto del niimero de Da local de tal modo que la liberacién de energia sea
muy inferior al aporte turbulento y por tanto se asegure que los tiempos carac-
teristicos del flujo no sean alterados por la cinética, asegurando la condicién de
reactor bien agitado que menciona Poinsot [43, p. 216] para todas las celdas
del dominio.

El esquema de discretizacién en tiempo es por diferencias finitas. El esquema
de discretizacion espacial es por el método de los voliimenes finitos. La diferen-
ciacién espacial se basa en el método ALE (Arbitrary Lagrangian Eulerian).
Este método consiste en usar volimenes de control méviles -Lagrangiano- y
estaticos -Euleriano- en las diferentes fases en las que se encuentran las solu-
ciones de las ecuaciones constitutivas.

KIVA-4 tiene 3 fases claramente diferenciadas fase A, fase B y fase C que
conserva de KIVA-II [8, p. 22] [27, p. 24]. Un esquema general del funcionamien-
to se muestra en la Figura 2. La fase A consiste en el célculo de las reacciones
quimicas e interacciones de las gotas del chorro de combustible con el gas y la
pared [48]. La fase B resuelve la forma Lagrangiana de las ecuaciones de con-
servacion usando el método de los volimenes finitos. Las fases A y B juntas se
rigen bajo un esquema Lagrangiano donde las celdas computacionales se mue-
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ven con el fluido [8, p. 24]. La fase C Es la fase Euleriana 6 de rediscretizacién.
Esta fase consiste en el cdlculo de la adveccién en el fluido y el movimiento
de la malla. Durante esta fase de rediscretizaciéon hay intercambio de masa,
momento y energia entre las celdas. En caso de no encontrar una solucién, KI-
VA disminuye el paso de tiempo, re calcula los valores de todas las variables e
intenta solucionar de nuevo las ecuaciones.

Inicializacién

Configuracion

Fase A: Interacciones entre la quimica y las gotas
Gotas Quimica

Fase B: Difusion en el fluido, calculos de la
velocidad de las gotas

Buscar solucion implicita acoplada

B Face C: El fluido sufre adveccion, el dominio es
t 1=t repartido

Figura 2: Diagrama de flujo de KIVA-4.

En la fase B se resuelven las las ecuaciones de forma individual que luego se
acoplan y se vuelven a resolver todas por el método SIMPLE [48, p. 954] [27,
p. 29]. El esquema numérico de la discretizacion espacial de la fase B es semi
implicito. Para la fase B se tiene entonces un calculo de la conservacién de masa
para la especie m seguido por el método SIMPLE modificado para resolver el
campo de velocidades, las temperaturas de cada celda y las presiones. Una vez
terminado la iteracion del método SIMPLE se procede a encontrar los valores
de k y € para cada celda. Cada ecuacion se resuelve en el orden mencionado
usando el algoritmo de residuos conjugados [48, p. 956] [27, p. 33].

Las razones por las cuales el cdlculo de las densidades parciales y los valores
de k-¢ son calculados por fuera del método SIMPLE son dos. La primera es que
estas ecuaciones estdn débilmente acopladas a la solucién del campo del flujo.
La segunda razén es que al sacarlas del método SIMPLE se disminuye el tiempo
de calculo, sobretodo si existe un gran nimero de especies. Como se menciond
anteriormente por cada especie existe una ecuacién de conservacién que debe
resolverse, al incluir estas ecuaciones en el esquema SIMPLE se incrementaria
de manera importante el tiempo de calculo [8, p. 44].
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Teniendo en cuenta lo anterior, se propone dejar las fases A y C intactas y
sélo se altera la fase B 2. Especificamente cuando KIVA llama a la subrutina a
cargo de los célculos cinéticos, se llama a Cantera como se muestra en la figura
3. Las condiciones de cada reactor; presién, volumen, temperatura, tiempo de
integracion (paso de tiempo del fluido) y fracciones mésicas; son entregadas por
KIVA a Cantera. Las ecuaciones de cada reactor independiente son planteadas
por Cantera [44]. Dichas ecuaciones son integradas por CVODE [14, 44] en
el tiempo. En la integracion son empleados pasos de tiempo y métodos de
integracién variables si el sistema de ecuaciones no converge hacia una solucién
[29]. La integracién avanza con pasos de tiempo adaptativos hasta que la suma
de estos pequenos pasos alcanza el paso de tiempo del fluido como se ilustra
en 4.Luego de resolver cada reactor, Cantera devuelve a KIVA las fracciones
de masa de la nueva mezcla. Entonces KIVA-4 acopla los nuevos resultados
usando el esquema de método SIMPLE tal como en el algoritmo original. La
fase C es dejada sin modificar.

Inicializacion

Configuracion

Fase A: Interacciones entre la quimica y las gotas
Gotas Cantera->CVR (At))

Fase B: Difusion en el fluido, calculos de la
velocidad de las gotas

Buscar solucion implicita acoplada

Face C: El fluido sufre adveccion, el dominio es
repartido

t1 ny1=t

Figura 3: Ciclo de KIVA con el sub ciclado de Cantera.

La separacién temporal (Fig. 4) puede hacer que los resultados no sean realis-
tas. Por ejemplo, un flujo que segtn la cinética quimica deberia quemarse, en
realidad es sofocado por la turbulencia. Esto podria afectar la estabilidad del
programa. Sin embargo, KIVA-4 no tiene ninguna restriccién para la estabili-
dad debido a términos de difusién estdn diferenciados implicita y el término
de adveccién es sub-ciclado. El paso de tiempo en KIVA-4 estd atun limitado
basado en consideraciones de precisién [48]. Este paso de tiempo se escoge te-
niendo en cuenta: la aceleracién con respecto al tamano de la celda -condicion
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de Courant-, la distorsion de la célula en la fase Lagrangiana, un valor prede-
terminado para un paso de tiempo méximo introducido por el usuario, un paso
de tiempo basado en el avance maximo del cigiienal, la tasa de liberacién de
energia por el término fuente quimica y la evaporacién. El paso de tiempo para
el siguiente ciclo es el minimo de todos los anteriores.

KIVA fue disefiado originalmente para adaptar el paso de tiempo con unas
pocas reacciones con alta liberacién de calor [5]. Por lo tanto un RVC podria
liberar toda la energia del mecanismo sin interrumpir la simulacién. KIVA
detecta el cambio en la energia como si fuese una sola ecuacién y adapta el
paso de tiempo con su algoritmo original.

¢ La liberacion total de calor de todas las reacciones quimicas en una
celda exceden el 10% de la energia interna total de la celda? —entre otras
condiciones- (Torres 2006), (Holst 1992), (Amsden 1989)

Avanzar el paso de i

Figura 4: Esquema temporal nuevo. Por cada paso de tiempo para KIVA, multi-
ples pasos de tiempo en Cantera.

6. Resultados

6.1. Utilizacién de Kiva-Cantera-UN comparada

El programa Kiva-Cantera-UN desarrollado simplifica en gran medida el proce-
so que debe seguir el usuario para lograr una simulacién exitosa, ver Figura 5.
Con KIVA era necesario iterar sobre varios pardmetros de cinética quimica, de
la discretizacién espacial temporal y otros pardmetros desconocidos (Pardme-
tros de los modelos de chorro de combustible, chispa y deméds). Si se suman
estas variables el usuario tendria que modificar una decena o més de parametros
simultaneos y simular para obtener un resultado exitoso. En Kiva-Cantera-UN
con las pruebas hechas en este trabajo apenas se requirié de seleccionar el me-
canismo cinético y encontrar el parametro desconocido en el modelo de chispa
(8 pardmetros en total). No hubo necesidad de cambiar la discretizacién es-
pacial o temporal para que la simulacién mostrara que tiende a los resultados
experimentales (La convergencia de malla se tratard més adelante). Adicional
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a lo anterior ninguna simulacién fallé o reporté errores con el software de este
proyecto.

Cambiar discretizacion
espacial y temporal

Introducir/cambiar Seleccionar
parametros -~ Mecanismo
de cinética cinético
Cambiar otro parametro, Cambiar otro parametro,
. - 5 -
desconocido desconocido
Kiva

Kiva-Cantera-UN

N
& Termind la simulacion? —
¢ Resultado acorde Ng | ¢ Resultado acorde Ni
a experimentos? a experimentos?
\El ySi
Fin Fin

Figura 5: Proceso para lograr una simulacién exitosa con KIVA frente al de
KIVA-Cantera-UN. Noétese que que se simplifica de manera significativa con
KIVA-Cantera-UN.

6.2. Metodologia de validacién

Para la validacion se utilizan casos con datos experimentales. A continuacién se
expone la metodologia de validacién, los criterios para seleccionar el motor, los
criterios para seleccionar los mecanismos cinéticos y las simulaciones obtenidas
para el motor. EI motor es explicado en detalle en su seccién respectiva.

El método de validacion consta de los siguientes cinco pasos:

1. Escoger un motor que muestre el fenémeno fisico.
2. Escoger un mecanismo acorde.

3. Modelar el motor en KIVA-Cantera-UN.
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4. Verificar convergencia de malla.
5. Comparar con resultados experimentales y simulaciones de otros autores.

El primer paso consiste en encontrar motores en los que se pueda comprobar
los tres fenémenos acoplados a saber: Cinética quimica y Turbulencia. En el
segundo paso se busca un mecanismo apropiado para simular el caso. Se tiene
preferencia por los mecanismos en los casos ya simulados o mecanismos com-
probados por varios autores y por mecanismos esqueléticos de pocas especies y
reacciones para acelerar la obtencién de resultados.

Los datos de los dos pasos anteriores se modelan en KIVA-Cantera-UN. En
este paso se verifica la estabilidad de la simulacién, la relacién de compresién
para el dominio discretizado, el tiempo que demora la simulacién, entre otros.

En cuarto lugar se hace un estudio de independencia de la malla. Los re-
sultados deben ser independientes del tamano de malla y del paso de tiempo
[15, 47]. Es decir que a medida que se disminuye progresivamente el tamafio
de la discretizacion espacial los resultados del dominio no varian y convergen a
una solucién determinada.

Finalmente se procede a comparar la curva de presion y la rata de liberacion
de energia del motor. Esta comparacién incluye una medida del error porcen-
tual punto a punto junto con un error promedio de la simulacién. Con estos
resultados, los resultados de otros autores, los resultados arrojados por KIVA-
4 y el tiempo de simulacion se procede a evaluar la efectividad y eficiencia de
KIVA-Cantera-UN.

6.3. Motor SI

Para la validacién del motor SI se utilizan datos experimentales [34]. La plata-
forma experimental es un motor denominado CFR. que tiene un pistén y culata
planos. El motor ha sido probado con Iso-Octano y Etanol como combusti-
bles. Este motor funciona con una bujia que enciende una carga premezclada
y homogénea de aire y combustible. La bujia esta ubicada en la parte superior
derecha del cilindro, al lado de la pared. Esta configuracién hace que la com-
bustién sea totalmente asimétrica y por tanto se requiere que todo el cilindro
sea simulado. El encendido producido por la bujia se simula usando el modelo
de encendido en el cual se aumenta de forma progresiva la energia de las celdas,
vea Seccién 3.2.3. Como caracteristica especial este motor experimental tiene
un alto swirl que le permite estudiar la influencia del movimiento del fluido
sobre la combustion. El encendido de la bujia permite ademas estudiar el fun-
cionamiento del programa bajo altos gradientes tanto de temperatura como de
especies en el dominio.

La malla se muestra con sus condiciones de frontera en la Figura 6. Este
dominio es el espacio que ocupa el aire que estd dentro del motor. En azul
se puede ver las superficies que representan el pistén plano. En gris se puede
apreciar el squish que es el volumen limitado por la camisa del piston. Este
volumen en color gris es el que va a ser desplazado durante el movimiento del
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pistén. También se puede apreciar en café la culata plana en la parte superior
del cilindro (se muestra de perfil y en el corte). Dado que no tiene un cuenco
no existe la coloracién verde. Notese que la celda coloreada de rojo indica la
ubicacién de la chispa en el encendido. Algunas especificaciones del motor se
da en 1. Las condiciones iniciales y modelos empleados se dan en 2.

En cuanto a las restricciones computacionales es sabido que la combustién
es un problema que requiere de una alta capacidad de cédlculo [11, 12, 46]. Por
lo tanto los modelos y la ejecucion de las simulaciones debe hacerse teniendo
en cuenta que una simulacidn exitosa debe completarse en el menor tiempo
posible. Esto quiere decir que la simulacion abarca las fases de compresion,
combustién y expansién. Durante estas fases todas las valvulas permanecen
cerradas. Esto experimentalmente sucede desde el instante en que la valvula
de admisién se cierra hasta que la valvula de escape se abre. En la literatura
inglesa se le denomina desde IVC (Intake Valve Closure) hasta EVO (Ezhaust
Valve Opening). El motor representado en estas simulaciones tiene la culata
plana, incluso cuando las valvulas estan cerradas.

[r— fuX fuX
|| ahost - anost-J|]

|| fic—f] (S |
flchefl flche—l
fbowl ] ﬂbowl—l

flscish flsgsh

fldome fidome

|| fhead-[] head-[]

, k.

Figura 6: Mallado con condiciones de frontera del motor CFR (der.) y un corte
longitudinal (izq.). La celda coloreada de rojo indica la ubicacién de la chispa
en el encendido.

6.3.1. Resultados Motor SI

La independencia de malla de la solucién ha sido probada usando 3 mallas dife-
rentes. La Figura 7 muestra las mallas gruesa, intermedia y fina con 3600, 9000
y 28000 celdas respectivamente. Estas mallas no incluyen la cavidad encerrada
por la pared del pistén, el anillo del pistén y la pared del cilindro.
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Tipo de Motor

Motor CFR, monocilindrico

Velocidad angular [rpm)] 900
Relacién de compresion || 7:1
Temperatura de admisién [K] 355
Presién absoluta en la admisién [bar] | 1.062163

Razén de equivalencia

1.0 (13 % gases quemados)

Razoén de giro Swirl ratio

8.0

Desplazamiento [cm3] 709.5
Didmetro [mm| X carrera [mm] 88.9 X 11.43
Longitud de la biela [mm] 200

Intake valve closure IVC [deg] -150 ATDC
Ezhaust valve opening EVO [deg] 140 ATDC
Encendido de la chispa [ATDC] -15
Apagado de la chispa [ATDC] -7

Tabla 1: Datos del motor CFR [34]

Tipo de Motor

Motor CFR, monocilindrico

Temp. superficial del pistén [K] 350
Temp. superficial de la culata [K] 373
Temp. superficial de la camisa[K] 373
Densidad de energia cinética 0.02
turbulenta en la celda (tkei)[cm2/s2]

Escala de longitud inicial 0.311

de la turbulencia(scli) [cm]

Mecanismo quimico

Modelo de turbulencia

Liu: Mecanismo esquelético de 41
especies y 124 reacciones [32]
RNG-k-¢

modificado para motores [25]

Tabla 2: Datos de simulacién del motor CFR [34]
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Figura 7: Mallas gruesa a fina empleadas en la convergencia de malla del motor
CFR. De izquierda a derecha 3600, 9000 y 28000 celdas respectivamente. La
celda coloreada de rojo indica la ubicacion de la chispa en el encendido.

La independencia malla para la variable presién es observada en la Figura 8
y se obtuvo con un dominio numérico de prueba. Se observa que entre més
gruesa sea la malla, la ignicién se da con mayor facilidad. Esto se da por que
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el método de ignicién es dependiente de la malla. Nétese la celda coloreada de
rojo que indica la ubicacién de la chispa en el encendido. Esto se explicara en
detalle cuando se muestre la curva de presién. El mecanismo empleado fue el
de Liu. Este es del tipo esquelético con 41 especies y 124 reacciones [32].

—— 28000 celdas
— 9000 celdas
3600 celdas

Presion en el cilindro (M Pa)

-50 40 -30 -20 -10 il 10 20 30 40 50
Anguio de Cigiefial ATDC (Grados)

Figura 8: Comparacion de la presion calculada para la malla gruesa, intermedia,
y fina.

El método de validacién consistié en hacer una busqueda sisteméatica del valor
de encendido de la chispa. Para disminuir el tiempo de busqueda se opté por
usar la malla gruesa. Como se mencioné en la Seccién 3.2.3 la ignicién por chispa
es proveida durante una ventana de tiempo y en un espacio del dominio definido
por el usuario. Luego de diversas pruebas se disminuyé el volumen de ignicion
de la chispa dado que si éste aumenta generaba una alta sobreprediccién de los
valores de encendido. Sin embargo, si se sigue disminuyendo el tamano de la
region de la ignicién después de cierto valor se tiene una influencia despreciable
sobre la presién maxima para la malla probada. Esto se da por que el volumen
de influencia puede ser menor que la de la celda coloreada de rojo en 7. Cuando
el volumen es menor al tamafio de la celda sélo la que contiene el volumen de
encendido incrementa su energia. Notese que a medida que la malla es mas fina
el volumen de encendido puede afectar diferentes celdas y por tanto cambia la
cantidad de energia agregada si sélo se refina la malla. Esto confirma que el
método de ignicién es dependiente de la malla [8, p. 81]. En consecuencia se
procedié a modificar la adicién de energia de las celdas para tratar de encontrar
un valor que se ajustara a los datos experimentales.

La comparacion de la presion y la tasa de liberacién de calor en la cdmara
con los datos experimentales se muestra en las Figuras 9 y 10 respectivamente.
Es importante anotar que los casos I y K estan superpuestos. Esta superposicion
de las pruebas se explicard en el préximo parrafo. No se muestra una buena
concordancia en la curva de presién para las diferentes pruebas.

En la Figura 9 se muestran diferentes pruebas donde se ajusta la rata xignit
a la cual KIVA incrementa la energia interna especifica de las celdas junto con
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los resultados experimentales. Ademads se muestra los resultados de KIVA en su
forma original solucionando un pequeno mecanismo incorporado a las rutinas
por defecto de KIVA. Adicional a lo anterior la Tabla 3 muestra los valores que
se cambiaron en cada simulacidn, la rata de adicién de energia interna xignit y
los lados del prisma que encierra el area de encendido.

Presion en el cilindro (MPa)

-50 -40 -30 -20 -10 o 10 20 30 40 50
Angulo de Ciguehal ATDC (Grados)

—— Expefimento —— Presion calculada Mec. Liu H
Presitn calculada Mec. Liu: | === Presion calculada Mec. Liu K
Presitn calculada Mec. Liu O —— Presion calculada: Original

Figura 9: Presién de gas en el cilindro de resultados experimentales frente a
dos numéricos con malla gruesa.

300

HHR ()/grado)

-50
-0 -30 -20 -10 0 10 20 30 40
Angulo de Cigienal ATDC (Grados)
— Experimento — HHR calculado: H HHR calculado: |
s HHR calcUladio: K HHR calculado; © —— HHR calculado; Original

Figura 10: Rata de liberacién de energia en el cilindro de resultados experi-
mentales frente a los numéricos con malla gruesa.

Las pruebas I y K estas superpuestas en la Figura 9 debido a la dependencia
de malla del modelo de ignicién por chispa. En las pruebas I y K se anade la
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energia a la misma rata pero en regiones de diferente tamano, ver Tabla 3. Dado
que el tamano del cubo que encierran es inferior a la discretizacién del dominio
el algoritmo de KIVA enciende sélo una celda en cualquiera de los dos casos
(la malla es idéntica en ambos casos). De este modo estos casos son indistintos
para KIVA a pesar de tener diferentes parametros de la regién espacial que ha
sido encendida. El caso inverso sucede para la convergencia de malla detallada
en 8 donde se ha dejado la region de ignicién constante y se ha disminuido el
tamano de la discretizacién. Se observa que la malla gruesa enciende primero
que la mas fina. Esto se debe a que al incrementar la energia interna especifica
de la celda, si se tiene una celda mas grande la energia incorporada es mayor
para todo el dominio. Cosa que no sucede con la malla fina que incorpora celdas
mas pequenas que no introducen tanta energia pues tienen poca masa y ademas
no se encienden porque no interceptan con el volumen donde se da la chispa.

Prueba xignit [s~!] | Dimensiones del prisma

X «xY xZ [cm3]
H 1.0e +-4 0.075 % 0.0595 * 0.1875
I 1.0e +4 0.0375 * 0.02975 * 0.09375
K 1.0e +4 0.009375 * 0.0074375 * 0.0234375
O 2.812e + 3 0.009375 * 0.0074375 * 0.0234375
Original 1.0e 44 0.009375 x 0.0074375 * 0.0234375
(KIVA sin modificar)

Tabla 3: Cambios a los valores de ignicién en las simulaciones del motor CFR.

Los resultados H, I, K y Original comparados con O muestran que a medida
que aumenta dicha rata, el motor se demora mas en encender y en menor
medida influye en la presiéon méaxima. Con otras pruebas se determiné que al
disminuir esta rata el motor simplemente no enciende. En concordancia con
lo anterior, la Tabla 10 muestra que un aumento de la energia anadida por
la chispa tiene poca influencia sobre el pico de energia liberada. En la figura
también se aprecia que al emplear un mecanismo se generan diferencias en la
liberacién de energia frente a la cinética Original. Para terminar, el emplear
una regién menor de ignicién tiene el efecto de retardar el inicio de la liberacién
de energia mas no parece tener un efecto importante en el drea bajo la curva
de liberacién de energia. Es decir, que el método de encendido acd empleado
no aumentd de forma significativa la energia dentro del motor. El grueso de la
energia es liberada por los pasos del mecanismo quimico, sean ellos simples o
complejos. Dadas las discrepancias e inconsistencias ya expuestas se encuentra
que el modelo de igniciéon no es adecuado como ya fue notado por D’Errico y
Tomasso [33].

Ademiés de la validacion con la curva de presién experimental se procedid
a revisar el modelo con las caracteristicas generales de la combustion en el
dominio 3D. En la Figura 11a la chispa se encuentra en el borde de la pared
del pistén en x = 44.45,y = 0. A partir de ese punto se puede observar cémo
la llama se desplaza del origen de la misma en la chispa. Este desplazamiento
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se debe al movimiento de swirl impartido desde las condiciones iniciales. Cabe
recordar que el swirl de este motor es un movimiento giratorio alrededor del
eje del cilindro a favor de las manecillas del reloj. Las especies siguen este com-
portamiento y se desplazan con el flujo consumiendo el combustible de forma
significativa un tiempo después de que la mezcla fresca ha pasado por la chispa
o fuente de ignicién. También se puede observar el consumo del combustible a
un ritmo muy rapido pues las regiones de formacién de CO de la Figura 11b
son practicamente idénticas a las ya mencionadas para ICS8H18. Este comporta-
miento es tipico de los motores encendidos por chispa y por esto mismo muchos
modelos asumen equilibrio quimico, también llamada cinética de rata infinita.

WCEH1E

(A) Fraccién mésica IC8H18 en -7.8 ATDC

(B) Fraccién masica CO en -7.8 ATDC

Figura 11: Evolucién de la combustion del motor CFR: Fracciéon maésica de
combustible frente a la de CO.
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En la Figura 12a se puede ver una zona de gases sin quemar, una zona de
calentamiento, una zona de combustién y una zona de gases quemados. Vale
la pena aclarar que la zona de combustién no corresponde a una llama pues es
demasiado gruesa. Sin embargo queda para futuros trabajos encontrar si con
un modelo de ecuacién G o celdas de menor tamano se podria encontrar una
superficie de llama con este nuevo programa computacional. Se puede ver que
el campo del flujo arrastra la llama en el sentido de las manecillas del reloj.
En este punto la chispa ha cesado desde —7TAT DC, ver Tabla 1 y por lo tanto
se puede apreciar que la combustién del ICS8H18 es autosostenible y ocurre en
virtud de los fenémenos del flujo y las especies y no por el modelo de encendido
o inyeccién artificial de energia.

En cuanto a la fracciéon de CO de la Figura 12b se puede observar que la
rapida transformacién de combustible en CO se mantiene pues la destruccién
de combustible tiene el mismo perfil que la creacién de CO. Adicional a lo
anterior se encuentran pequenos bolsillos donde la fraccién maésica de CO es
menor. Estos bolsillos muestran que la suposicién de cinética de rata infinita
no se cumple siempre y que hace falta hacer uso de cinética de rata finita como
se muestra con este caso. Como curiosidad vale la pena anotar que donde se
encuentra la bujia ya apagada no hay un desplazamiento de la llama. Esto
quiere decir que hay una seccién de la llama que avanza en contra del flujo
como es de esperar cuando el encendido se da en todas las direcciones como
en un bujia. Resulta curioso que la velocidad de avance de estas reacciones es
similar a la del flujo que avanza en contra.

(A) Fraccién mésica (B) Fraccién maésica
IC8H18 en 10 ATDC CO en 10 ATDC

Figura 12: Evolucién de la combustiéon del motor CFR: Fracciéon maésica de
combustible frente a la de CO.

Cuando estd a punto de consumirse la mayor parte del combustible como se
muestra en la Figura 13a se encuentran que las bolsas de CO Figura 13b se
han diferenciado més. Por ejemplo la bolsa de CO que se encuentra en la
mitad de la zona quemada en la Figura 12b ahora es mucho més grande en la

Boletin de Matemadticas 23(1) 35-69 (2016)



Modelado de MCI-EC con Cantera y KIVA 4 63

Figura 13b. También se puede observar que las bolsas originadas en las paredes
se han desprendido e incluso estan sobre la zona de combustién. Esto puede
indicar que el modelo de cinética de rata infinita aplica sobre el volumen de
control mientras que el de rata finita influye sobre las paredes. Otros autores
han llegado a la misma conclusién tanto para este mismo motor [35] como para
otros casos [31]. Sin embargo hay que tener en cuenta que para el caso de los
modelos de equilibrio se tuvieron que modificar constantes al modelo [31, 35]
el cual no es el caso de Kiva-Cantera-UN.

(A) Fraccién mésica (B) Fraccién maésica
IC8H18 en 17 ATDC CO en 17 ATDC

Figura 13: Evolucién de la combustion del motor CFR: Fracciéon maésica de
combustible frente a la de CO.

Los resultados de la evolucién de la zona quemada coinciden con los resultados
obtenidos por otros autores en el software comercial Converge usando solamente
cinética de rata infinita [35]. Kiva-Cantera-UN sigue la misma tendencia que
Converge con resultados de la curva de presién como se muestra en la Figura 14.
Es muy prometedor que mientras la solucién comercial requirié 300000 celdas,
la solucién acd descrita tomé 3600 celdas. Esta diferencia en el niimero de celdas
implica ademas que la solucién comercial requiere de 24 procesadores durante
una semana frente a un solo procesador durante unas horas que requiere Kiva-
Cantera-UN.

Las pruebas llevadas a cabo se compararon frente a la curva de presion
experimental en Figura 15. Se puede observar que el promedio error es cercano
al 3.3% en el mejor caso de KIVA-Catera-UN que es similar a KIVA con un
3.5% de promedio de error e inferior a Converge con -6.9%. Sin embargo los
pardmetros de encendido hacen que el error de KIVA-Cantera-UN oscilen entre
3.4% y 10.7%. Para el caso SI las predicciones logradas varfan fuertemente con
los parametros de ignicién empleados. Si bien con el sistema anterior se podria
ajustar la curva, para este ajuste se requiere un proceso manual y repetitivo
que consume mucho mas tiempo.
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Figura 15: Comparacién de las diferencias porcentuales al calcular la presién,

caso SI.

7. Conclusiones

En este trabajo se modeld el Reactor a Volumen Constante como acople entre
cinética quimica y dindmica de fluidos para simular un motor encendido por
chispa. Se hizo una codificacién en software del reactor en forma de un médulo

Boletin de Mateméticas 23(1) 35-69 (2016)



Modelado de MCI-EC con Cantera y KIVA 4 65

de Cantera que interactia con KIVA-4. Finalmente se procedié a validar el
funcionamiento del software desarrollado obteniendo resultados mixtos.

La aplicacién de la implementacién explota el legado del cédigo KIVA em-
pleando los mismos criterios de paso de tiempo adaptativo incluidos por defecto
en KIVA. El uso de ecuaciones diferenciales permite emplear pasos de tiempo
mas pequenos para la cinética quimica. De este modo, los efectos turbulen-
tos se dejan a las demds ecuaciones constitutivas de KIVA. El paso de tiempo
quimico separado aumenta la eficiencia y sin intervencién del usuario produce
simulaciones méas estables. En esta implementacién se obtiene para los casos
presentados la posibilidad de emplear una mecanismo arbitrario (desde cientos
hasta miles de especies). Se conserva el encendido por chispa ya incorporado en
Kiva. Para el caso estudiado, el modelo de encendido no resulté suficiente y se
requiere otro modelo de ignicién adicional, en parte por el mecanismo quimico
esquelético empleado.

Dado que este modelo se ha probado el caso HCCI [45] y con motor a ga-
solina; se tiene una implementacién versatil que es capaz de simular diferentes
tipos de acoples fisicos. La implementacion del modelo también resulté robusta
pues no se requiere que el usuario manipule la malla o el paso de tiempo para
obtener simulaciones completas. Esto tltimo mejora draméticamente la faci-
lidad de uso del programa. Esta nueva implementaciéon también resulté muy
eficiente computacionalmente.

A futuro, este modelo se debe mejorar con un mecanismo de encendido
apropiado e incrementar su eficiencia computacional. También se recomienda
emplear este programa como base para implementar modelos de encendido
basados en la ecuacién G.
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