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Resumen

El objetivo de esta comunicacién es presentar un modelo matematico de la com-
bustiéon de carbon pulverizado y el correspondiente algoritmo para su resolucion.

El modelo que se ha desarrollado consta de dos fases fuertemente acopladas: la
fase gaseosa, para la que se utilizard una descripcién Euleriana, que proporciona las
distribuciones de temperatura y de las concentraciones de las distintas especies en el
gas y la fase sélida, para la que se utiliza una descripciéon Lagrangiana, que trata los
procesos simultaneos de evaporacién de la humedad y la devolatilizacién, junto con las
reacciones heterogéneas de gasificacion del “char”. El acoplamiento de estas fases viene
determinado por el hecho de que las particulas de carbdén son fuentes y sumideros de
masa y energia, mientras que la fase gaseosa determina el movimiento y la atmésfera
en la que se produce la combustion de las particulas.

Ese modelo de combustién se va a incorporar al programa SC3D (Simulacién de
Calderas en 3 Dimensiones). Se trata de un programa de CFD (Mecénica de Fluidos
Computacional) adaptado para la simulacién de la zona del hogar de una caldera de
carbon pulverizado utilizada en una Central Térmica.

Para la resolucién de las ecuaciones en derivadas parciales del modelo de fase
gaseosa se utiliza un método de elementos finitos combinado con el método de las
caracteristicas. Los sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias y algebraicas del
modelo de fase sélida se resuelven utilizando los métodos de Euler implicito o explicito
y el método de Newton discretizado.

1. Modelo de combustion

Los procesos fisico-quimicos a los que esta sometida una particula de carbon durante su
combustién son de una gran complejidad. Ello obliga a desarrollar modelos simplificados
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para la generacién de volatiles, la gasificacién del “char” y la posterior combustién de las
especies gaseosas liberadas.

El modelo cinético simplificado que consideramos consiste en los siguientes procesos
fisico-quimicos en el interior de las particulas porosas, expresados por las reacciones hete-
rogéneas:

1 COQ+C(S) —2CO +(q1)

2 302+ C) = CO  + (o)

3 HyO+C) = CO+Hy  +(g3)
4 V(s) - V(g) + (Q4)

5 H20(5) — H20(g)  +(g5)

y por las siguientes reacciones de oxidacion en fase gaseosa:

6 CO+3 0, —COz  +(g6)
7 V(g) +v1 Oy — v9 CO9 + v3 HeO 4 v4 SO9 + (CI7)
. Hy+3 0= 0+ (as)

donde el indice s denota la fase sdlida y ¢ la fase gaseosa, mientras que ¢; es el calor
liberado en la reaccién ¢ por unidad de masa gasificada. Por simplicidad, se consideraran
los voldtiles como moléculas tnicas, V() = Ci; Hyy Ok, Sk, , de masa molecular M, donde
los coeficientes k1, ko, kK3 ¥ K4 se obtienen del analisis elemental del carbdn.

Las tasas de gasificacién, w;,7 = 1,...,5 para las reacciones heterogéneas se modelan
usando leyes de Arrhenius globales y la tasa de gasificacién del char, we, por unidad de
volumen, we = wy + we + w3, queda determinada por las velocidades globales de las
reacciones 1, 2 y 3.

Para la derivacion de este modelo se ha generalizado el analisis de Burke-Schumann
para tener en cuenta la competicién por el oxigeno entre las especies combustibles. Asi, se
supone que las reacciones 6-8 o no ocurren o lo hacen infinitamente rapidas en una llama
delgada (llama de difusién) que tiene lugar en el interior de la particula, en el gas en la
vecindad de la particula, o en el gas lejos de la particula. El tipo de combustiéon que ocurra
depende de la temperatura y de las concentraciones locales de Oo, C'O, volatiles y Hy en el
entorno gaseoso y serd el propio modelo el que decidird en que situacién nos encontramos.

Entonces el modelo da la posibilidad de que existan zonas en las que se acabe el oxigeno,
que denotaremos por Qp, a diferencia de las zonas donde si hay oxigeno que denotamos
por Qo. Cuando la particula llega a g, los volatiles, CO y Hs que se han producido
por las reacciones de gasificacion se queman completamente, en una llama de difusion,
dentro de la particula o fuera en el entorno de la misma. En este caso las particulas no
representan fuentes de C'O, volatiles o Hs para la fase gaseosa. Cuando la particula estd en
Qr, al no haber oxigeno, las reacciones homogéneas 6, 7 y 8 no tienen lugar. Entonces
los volatiles, CO y Hs se unen a la fase gaseosa sin quemarse. Como suponemos que
las reacciones homogéneas son infinitamente rapidas, estas especies se quemaran cuando
encuentren oxigeno en una llama de difusién, ondulada por la turbulencia; es la superficie
I'r en la figura 1, que separa la regién Qp, sin oxigeno, de la regién Qo donde los volatiles,
Hy y C'O se encuentran sélo en el entorno de las particulas de carbén dentro de la llama
delgada que las rodea.
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Figura 1: Llamas de difusion.

1.1. Modelo para la fase gaseosa

El modelo de combustién de particulas de carbén que presentamos estd acoplado a
una fase gaseosa de dos formas. Por un lado, el modelo de la fase gaseosa establece la
temperatura, velocidad, presién y concentraciones que determinan la atmosfera en la que
se mueven y queman las particulas. Por otro lado, las particulas debido a su combustién
aparecen como fuentes o sumideros de masa y energia.

Sea L, el operador diferencial definido por £,4(u) = a(pgu) +V-(pguvy) —V - (pgDVu),
donde D es el coeficiente de difusiéon de la fase gaseosa que por simplicidad, se considera-
ra igual para todas las especies e igual a la difusitividad térmica. Entonces, las ecuaciones
de conservacion de la masa, de la masa de cada una de las especies gaseosas y de la
energia, conocidas las fuentes debidas a las particulas, cuyas expresiones se pueden ver en
Bermudez et al [2], incluyen los términos wg, w7 y wg debidos a las reacciones quimicas
6, 7y 8, que tienen lugar en la fase gaseosa.

Al considerar la hipétesis de Burke-Schuman, lo cual implica la no coexistencia de
CO, volatiles y Hy con Os, se pueden considerar los siguientes escalares conservados o
combinaciones lineales de Shvab-Zeldovich:

4 321/1
B = Y, - 1Vl Tty - 8V, (1)
11 4414
B = Yo+ TVeot 3o Y @
18v
B = Yot gp Y+ 9V, (3)
Mvol
6414
Bl = Yo, + Mooy Y7, (4)
HY = hT + %YCO + Q7Y\g + QSY[{Jha (5)
y de esta forma se pueden eliminar esos términos de las reacciones gaseosas, obteniéndose
4 32y1
Eg(ﬁf) = fénQ - §fg}o fv 8f?112> (6)
11 441/2
Ly(85) = fo, +—Jco+5; fv7 (7)
181/3
LoB9) = THho + 12+ osi (5)
vol
641/4
Ly(8) = fso, + ST (9)
Ly(HY) = fe+Qcho+Q7f\T+QSf?2 = V- dyy. (10)
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Asi pues, gracias a la hipotesis de Burke-Schuman, ademaés de resolver menos ecuaciones
y mds sencillas, el propio modelo dice en qué regién nos encontramos. Asi, si X{ > 0
habrd oxigeno y nos encontraremos en el dominio Qo y si X{ < 0 no habra oxigeno y
estaremos en la regién QQp. Las reacciones 6, 7 y 8 tienen lugar en una llama infinitamente
delgada situada donde X 19 =0, con wg, wy y wg actuando como deltas de Dirac.

1.2. Modelo para la combustiéon de una particula

El modelo de gasificacion del char que proponemos es valido para particulas con un
alto contenido en cenizas. Ademds, suponemos que la fraccién de cenizas que tienen las
particulas de carbén no se pierde durante la devolatilizacion ni la oxidacion del char, es
decir, no se produce fragmentacién durante su combustion. De esta forma, consideraremos
que cada particula mantiene constante su radio y su densidad de cenizas, p,sp, aunque la
densidad de H20, volatiles y char disminuye con el tiempo.

Para llevar a cabo un tratamiento m&s simple de los efectos de las reacciones de ga-
sificacién del char 1, 2 y 3, tendremos en cuenta que las energias de activacion de estas
reacciones son grandes. Los niimeros de Damkohler, que pueden ser definidos para es-
tas reacciones como Da; = (aQ/De)BZ-e_Ei/RTP, 1 = 1,2,3, determinaran la etapa de la
combustién en la que nos encontramos:

Primera etapa. Los nimeros de Damkohler son menores que 1 y se pueden considerar
las reacciones 1, 2 y 3 congeladas, por lo tanto debemos resolver el sistema:

d 3psD 2

PV _ 9Py A, Ay = a B4€—E4/RTPIOV7

dt a? 3pyD (11)
deQO — _3pgD)\ /\ — 0‘2 B e—E5/RTpp

dt a2 5 5 3,09D 5 H>O-

Segunda etapa. Los ntmeros de Damkdohler son mayores que 1 y se consideran las
reacciones 1, 2 y 3 infinitamente rapidas. En esta etapa se pueden dar varias si-
tuaciones que determinan las ecuaciones para A1 y As.

1. Cuando la particula estd en la region o y ademds Y5 es mayor que cero (es
decir, r. < ry < a) debemos resolver

exp%(a/rf—1)+,\ — o1,
11 )4 22\ 11 X3 44, )\4:| ek%é(a/rf—a/rc)

EDY [3A+3A+Mvol A

11 )\1 /\3 44V2 )\4 >\£(1_ Jre) =X
=y _ =4 2)_—=£’= D\ MTe
{002 3</\+/\> Mvom}e ’

3% A (3 18u3 M\ AR (e/rp-afro) (12)
20 A \2 X T Mg A
As  18U3 Mg | AL (1-a/re)-r
— Yg - — - De ¢
{ H20 ™ N T NN }6 ’
P 2dre
T (A4 A

pgaDTC dt (At As),
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con p = e?e/rf — 1. La ecuacién para la temperatura en este caso viene dada

por
4 3 dTP 2/ "
3T = Ama®(q, +qr) + 4mpgaD(qiA + g3A3 + quAs + g5 A5
14 7 1
+ EQG)\I + §Q6)\3 + g + 6618)\3)- (13)

2. Si la particula estd en Qo y ademds Y5, = 0 (es decir, ry > a) debemos resolver
11 )\1 g 11 )\1 22 )\1 11 )\3 44V2 )\4 Ag(l—a/rc)—k
—~ =Y, + o+ -+ == — | pp e Pe ,

3 A 23 A 3 A 3N Mg A

3 )\3 /\5 3 )\3 )\5 3 )\3 181/3 )\4 )\ﬂ(l—a/r NEDY
22 _)vyY Z _ - i De c
{ H>0 + <2 A + Moo A ) 90} e ’ (14)

20 A

pC 2 drc
Te — (M +Ag).
paD’ e qr ~ it )

Es este caso para obtener la temperatura debemos resolver

4 dT,
*Wagﬂpcsditp = dma’(q) + q) + 4mpgaD(qi A1 + gsAs + qada + G5 A5

3
14 7 1
+ §QG)\1 + §%>\3 +qr A + EQS)\S)- (15)

3. Si la particula estd en o y el oxigeno llega a la superficie del “core”de la
particula, debido a que las reacciones en fase gaseosa estan congeladas,
11 M g 1AL A—(1—/re)=
EDY {YCOz ERVAR
4 Ao 422 | A—(1—/ro)—A
i Yg ~ 4 - Te
3\ {<b+3A}e !

g 3 A3 )\5} Ao (1=/re)=A

)

m‘f{ o TN TN
0
—=ri— = —(M + A2+ A3)

Para la temperatura tenemos

4 di,
g?'ragppcsd—tp = 47Ta2(q;’ +q) + A paaD(qi A1 + q2A2 + q3A3 + qara + g5 25
14

7 1
+ ?CIG)\I + g%)\:& + qr Ay + 6(]8)\3)- (17)

4. Finalmente, cuando la particula esta en la regién Qr, debemos resolver

11 )\ 9 1A A2 (1—a/re)-A
3)\:{YCOQ+3)\}6 De ,
3A3 A5 3A3 A5 | AD(1-a/re)-A
R S LT+ b o T L
0 dre

pé§D7€‘&Z::'_(A1*'A3)

g
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junto con la ecuacién

4 dT,
gwagppcs p = 47a® (q;,/ +q) + dmpgaD(i 1 + g3hs + @ada + gsAs). (19)

Por dltimo, las fuentes homogeneizadas en la fase gaseosa por unidad de volumen y
tiempo, en un punto x de la caldera, se obtienen a partir de las fuentes individuales de
cada particula mediante la expresién

Ne Np

e =Y et / (05— < (1)t (20)

7=11i=1

donde F(t) es la contribucién de una particula de tipo i introducida por la entrada 7,

en el instante ¢ (cuyas expresiones pueden verse en Bermidez et al [2]), x¥ (¢) denota la
posicién ocupada por esa particula en el instante ¢, /(x) es la medida de Dirac en el punto
0,1 fj es el tiempo que necesita la particula para quemarse completamente o abandonar la
caldera, g; es el caudal masico de carbén que entra por j, p;; es el porcentaje de particulas
t que entran por j, y Ne y N, son el nimero de entradas a la caldera y de particulas,
respectivamente.

2. Resolucion numérica

2.1. Algoritmo y métodos numéricos empleados

En esta seccién se describe el algoritmo empleado para la resolucion numérica de las
ecuaciones del modelo descrito anteriormente. Mientras que para las ecuaciones de la fase
gaseosa se utiliza una descripcién Euleriana, para la fase sélida se sigue una descripcion
Lagrangiana. El algoritmo desarrollado sigue los siguientes pasos:

1. Se resuelven las ecuaciones (6)-(10) del modelo de fase gaseosa utilizando un método
de elementos finitos P2 combinado con el método de las caracteristicas, de orden
2, para el tratamiento del término convectivo. Dependiendo de si se estd en una
zona con Oy o sin él, el cdlculo de la temperatura y de las fracciones maésicas de las
especies que componen la mezcla gaseosa se realiza de la siguiente forma:

a) En la regién Qp, wg = w7 = wg = 0y, por tanto:

11 441/2

Voo, = Xi - 1 Vb0~ T2V, 1)
181/3

Yio=Xi— Y -9V, (22)
vol
641/4

Y, =X - Y. 23

502 = A4~ - d (23)

Ademids, para calcular Y§,, Y7 y Y, la ecuacién (6) para X{ tiene que ser
complementada con dos ecuaciones de conservacién para Yf,, Yy o Yy . Por
ejemplo, con las ecuaciones Ly(Yy?) = fi7' v Ly(Y}y,) = fif, en Qp, que deben
ser integradas usando las condiciones de contorno Y7 = 0y Yz, = 0 en la
superficie I'r dada por X7 = 0, que separa las regiones Qo y Q.
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b) Er; la regi;’)n KZO se tie;ne Céue chog: Y;}f} =Yy, = 0y, ademas, Y, = X{
Yo, = X2: Yi,0 = X35 Y50, = Xi vy hy = HY.

)

2. Se calculan los datos de la fase gaseosa que determinan la concentracién de Oo, HoO
y CO4 en el entorno de la particula y, utilizando la ecuacién del movimiento de la
particula, se calcula su posicion.

3. Se resuelven las ecuaciones (11) utilizando un método de diferencias finitas de un
paso (Euler implicito), obteniéndose los valores de )\ZH y Xg“.

4. Una vez calculados los valores de p’{}“, p?{;r}), )\ZH y )\QH, sir? > 0 (lo que equivale

a decir que todavia hay carbono fijo en la particula) hay dos posibilidades:

a) Silos nimeros de Damkdohler Da;, ¢ = 1,2, 3, son menores que 1 se considera que
las reacciones 1, 2 y 3 no tienen lugar y, por lo tanto A} = A3+ = X2 = 0.

b) Si los nimeros de Damkdhler Da;, i = 1,2,3 son mayores que 1, las reaccio-
nes 1, 2 y 3 se consideran infinitamente rapidas y, pueden ocurrir dos casos
dependiendo de la atmosfera en la que se encuentra la particula:

= Si Vg, =0 la particula estd en la regién Qp y se resuelve el sistema (12).

s Si Ygz # 0 la particula estd en la region Qp. Se resuelve en primer lugar
el sistema (14) correspondiente a la situacién en la que la llama estd fuera
de la particula (ry > a). Si al resolver este sistema resulta que 7y < a es
que nos encontramos en la situacion en la que la llama estd dentro de la
particula y se resolveria el sistema (18), comprobando que, efectivamente
rs < a (y por tanto la consistencia en el modelo).

Para resolver cualquiera de estos tres sistemas se utiliza el mismo método.
En primer lugar discretizamos la ecuacién que determina la evolucion de 7.
utilizando el método de Euler explicito con la condicién inicial r0 = a. En
segundo lugar se utiliza el método de Newton discretizado para resolver el
sistema, de ecuaciones correspondiente, que nos proporciona )\?H y Ag“.

Si r’ = 0 se ha consumido todo el carbono fijo y, por lo tanto, no tendrian lugar

las reacciones de gasificacién del char, lo que implica que /\TfJrl = )\ZH = )\QH =
R

5. Se resuelve la ecuacién de la energia que corresponda. Para su discretizacion se utiliza
el método de Euler implicito. Debido al término de calor por radiacién, represen-
tado por la ley de Stefan-Boltzmann, queda una ecuacién no lineal que se resuelve
mediante el método de Newton.

6. Se calculan las fuentes para la fase gaseosa dadas por la expresion (20).

2.2. Algunos resultados obtenidos

Hemos aplicado la resolucién del modelo de combustién a la simulacién de una caldera
de carbén pulverizado de una Central Térmica (ver Saavedra [5]).

En primer lugar mostraremos algunos resultados obtenidos para una particula de 500
micras que entra en la caldera (Figura 2). A continuacién se muestra en un plano de la
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caldera la fuente de energia homogeneizada y se compara con la obtenida mediante Fluent
(Figuras 3 y 4).
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Figura 2: Velocidades adimensionales de gasificacion del “char”
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