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ABSTRACT

E ormai di pubblica evidenza I'importanza dei teambientali in particolare nel
campo della produzione dell’energia.

Una linea di sviluppo particolarmente interessantgiella dell’'uso di combustibili
da fonti rinnovabili.

Uno dei piu promettenti combustibili in questo cangdl cosiddetto Syngas derivato
da biomassa che presenta le seguenti caratteeistich

» Miscela di CO, H, CO,, CH,;, N, (la proporzione fra i componenti dipende
dal processo di produzione e dalla materia prin@idine; I'azoto c’e solo
se come agente gassificante e stata usata aria);

» Basso potere calorifico (variabile in funzione dalbmposizione; valori
molto bassi se processo di gassificazione coniaraori piu alti si hanno
se processo di gassificazione con vapore 0 cogerssipuro);

L’'uso del Syngas negli attuali motori a combustiorterna & pero possibile previo
adeguamento impiantistico degli stessi per adaghnuovo combustibile.

Inoltre si rende necessario un importante lavorsvduppo sia sui motori che sui
combustibili per migliorare l'efficienza e le emimsi inquinanti, anche in
considerazione dei sempre piu restrittivi limitidosti dalla legislazione ambientale.
Questo necessario lavoro di ricerca e progettaziopéca un importante processo
di sperimentazione.

D’altra parte le esigenze del mercato globale smoger una drastica riduzione dei
costi di sviluppo e dei tempi di realizzazione @it market).

Per questi motivi la sperimentazione non si pudirriel alla sperimentazione
tradizionale ma deve diventare un processo sindomaton la simulazione assistita
con il calcolatore caratterizzata da tempi e cestiemamente ridotti ma anche da
una messa a punto particolarmente complessa pee aw&ltati di buona
affidabilita.

Lo scopo del presente lavoro e quello di impostareimulazione del ciclo di un

motore a scoppio ad accensione comandata alimengtogas attraverso un codice
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di calcolo abbastanza diffuso ed economico comerftldi Ansys e di confrontarne
i risultati con i dati presenti in letteratura nedi da attivita di carattere sperimentale.
Per la validazione sperimentale di tale modelloemeitico si e fatto specificamente
ad una ricerca dell’'Universita del Minnesota

Il codice cosi messo a punto potra quindi essaliezato nelle varie attivita di
ricerca gia avviate dal Dipartimento di MacchindlaléScuola di Ingegneria
dell'Universita di Pisa.

CAPITOLO 1



1. PRODUZIONE DI ENERGIA ELETTRICA DA SYNGAS DA BIMASSA

1.1. Introduzione

In questo capitolo verra descritto come si realimzampianto di produzione di
energia elettrica che utilizza come fonte energgirimaria Biomassa Vegetale
proveniente da coltivazioni arboree (pioppo o aecie da short rotation
forestry, residui e scarti derivanti dalla manutenzionewdetle o processi
industriali) o, in prospettiva, erbacee (sorgoideaf mais, paglie di cereali o altri
residui della coltivazione intensiva tradizionalpportunamente trinciati e/o
pellettatf).

La biomassa vegetale viene sottoposta a gassoimaznediante un processo di
combustione a basso contenuto di ossigeno.

Il risultato di tale processo chimico e un gas {g8) combustibile composto
principalmente da monossido di carbonio (CO), iérag(H), metano (Ch),
anidride carbonica (Ce azoto (M) (1).

Tale gas puo essere utilizzato in impianti dotatippbortune caratteristiche con
grandi vantaggi sul piano ambientale in considerazidella sostituzione del

tradizionale combustibile fossile con combustibdi fonti rinnovabili.

1.2. Descrizione Del Processo

Il processo di gassificazione permette di otterzepartire da biomassa vegetale e
mediante una combustione a basso contenuto diepgsign prodotto intermedio, il

syngas, da utilizzarsi come combustibile all'intech un motore endotermico (2),

1 Per short rotation forestry deve intendersi la coltivazione di specie arboree a rapido accrescimento e a turno
breve (2-5 anni). La produzione finale da intendersi sotto forma di cippato verra destinata ad uso energetico
(termico e/o elettrico).

2 Il legno in pellet é un combustibile ricavato dalla segatura essiccata.



L’impianto tipico € composto dalle seguenti sezioni

trattamento, stoccaggio e caricamento della bioayass

essiccatoio e sistema di carico;

modulo di gassificazione (reattore e sistema dredflamento e pulizia dei
gas);

gruppo elettrogeno;

qguadro elettrico comando e controllo;

guadro di parallelo rete elettrica;

sistema di raccolta della carbonella.

Di sequito si riporta lo schema a blocchi di un iampo di gassificazione per la

produzione di energia elettrica da Syngas da bisanasgetale (3).
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Figura 1.1: Schema processo.

1.3. Trattamento, Stoccagqio E Caricamento Deltariissa

Le materie prime al fine di essere impiegate debbessere preliminarmente

sottoposte al trattamento di trinciatura/cippatotassicazione.



La trinciatura/cippatura della biomassa viene aféga allo scopo di ottenere una
dimensione del materiale adeguata alle carattgnestiel sistema di combustione.
La biomassa necessaria al funzionamento del gzetsife viene in genere stoccata
In un apposito sito/trincea presso l'impianto dsgjficazione e da qui prelevata e
posta su di un’apposita piattaforma da dove viegealta e convogliata, tramite un

sistema di movimentazione (raggio raschiante)esdiccatoio (4).

tramoggia catenaria con

cucchiai

punto di rotazione

Figura 1.2: Raggio raschiante.

1.4. Essiccatoio e sistema di carico

La biomassa e sottoposta ad essiccazione da partéumhi di scarico caldi
provenienti dai motogeneratori e dall’aria di rafdamento del radiatore motore.
| fumi di scarico el aria di raffreddamento del radiatore motore, risyp@tente
ad una temperatura compresa tra i 350°C e i 40Q5@ni e ~50°C la seconda,
vengono inviati, tramite uno o piu ventilatori, atha tramoggia di carico ed
essiccazione ad una temperatura di 80-100°C.

Cio consente ’l ottenimento di alti rendimenti di essiccazione ermtini di

efficienza energetica senza incorrere nel rischmrdlizzazione della biomassa.
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Al fine di rispettare i limiti normativi imposti da legislazione vigente e previsto
I'abbattimento delle polveri presenti nel flusso dria esausta in uscita

dall’'essiccatoio.

1.5. Processi Termochimici: La Gassificazione

La gassificazione € un processo di conversionedaenimica di un combustibile
solido o liquido in gas, attuata mediante la preaah un agente gassificante ed altri
reagenti (aria/ossigeno e/o acqual/vapore) condocesmtl una sua parziale
combustione. (5)
Il processo nel complesso puod essere suddivige iiasi:

» fase fortemente esotermica di combustione;

» fase di pirolisi;

» fase di conversione del carbonio in gas (CQ,CH,).
Si definisce pirolisi la decomposizione per viarigra di un combustibile in assenza
di apporto di ossigeno (tranne quello eventualmgi#gresente nel combustibile),
con la finalita di produrre idrocarburi solidi (CHR), liquidi o gassosi. A seconda
soprattutto della rapidita del processo e posséytestare il risultato della reazione
verso le frazioni piu leggere (liquidi e gas: pisoleloce) o pesanti (CHAR e liquidi:
pirolisi lenta). Le principali reazioni che avvemgodurante la gassificazione sono
(il segno “— “indica che la reazione & endotermitaggno “+“che la reazione é

esotermica):

C+O>CO +401.9 KJ/ mol (Combustione)
C+1/2G>CO (Ossidazione parziale)
C+H0Ocas>CO+H, + 122.6 KJ/ mol (Reforming del carbone)
C+CO—>2CO 164,9 KJ/ mol (Reazione di Boudouard)
C+2H>CH, - 74 KJ/ mol (Metanazione)
CO+H0Ocas> COx+H> 42.3 KJ/ mol (Acqua/Gas Shift Reaction)
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Dalle formule precedenti, per esempio per la coribs, si evince che per
produrre un grammo di diossido di carbonio C®necessario bruciare 12
grammi di C con 16 grammi di (er ottenere 393 MJ di energia termica. La
produzione di gas e pertanto chiamata gassificazahe la parziale combustione
di un combustibile solido (biomassa) che avvietengperature di circa 1000 °C.
Il reattore dove avviene la gassificazione prehdeme di gassificatore. (1)
| prodotti di combustione dalla combustione congplilla biomassa generalmente
contengono azoto, vapore d’acqua, biossido di caob® ossigeno in eccesso.
Nella gassificazione dove c’e invece un eccessomibustibile (combustione
incompleta) i prodotti della combustione sono (6):

» gas combustibili (CO, K CH,);

> altri prodotti (catrame e ceneri).
La produzione di questi gas € dovuta alla reaztmt@apore d’acqua e del
biossido di carbonio che attraversa il letto dboae di legna. Pertanto la chiave
per la realizzazione di un gassificatore e crebse@interno le condizioni
affinché:

a) la biomassa si riduca a carbone di legna;

b) il carbone di legna si trasformi in CO e.H
A seconda del tipo di comburente che viene immassgassificatore si ottiene un
prodotto differente:
> l'uso di aria produce un gas a basso potere cilorthe puo essere
utilizzato in caldaie e motori (PCl = 5,5 — 7,5 Mdi3);

> se al posto dell’aria si inserisce ossigeno sepnéiuna miscela a base di CO
e H,, indicato con il termine di Syngas che puo esasata come
combustibile (PCI = 11 MJ/N#io come base per la produzione di prodotti

chimici.
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» la gassificazione diretta con vapore, generalmeewlieata in breve come
Reforming, produce un gas ricco di €bn piu alto potere calorifico (PCI =
9-13 MJ/NM).
Come avevamo riportato nel paragrafo della combnustila gassificazione si
differenzia dalla combustione diretta per il mimapporto aria/combustibile
(sottostechiometrico) che impedisce una ossidazion®leta del combustibile.
In Figura 1.5 si riporta lo schema generale di un gassificatalreuo interno
avvengono diverse reazioni a seconda della temparatcui si trova la biomassa,
pertanto nel suo interno possiamo individuare dreeze cioe, partendo dal basso

verso l'alto:

I. zona di combustione (1100 °C — 1200 °C);
il.  zona di gassificazione (1000 °C);

li.  zona di distillazione (480 °C — 700 °C).
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BIOMASSA

1

Gas combustibile
& —T™ CH,, CO
480 °C - 700 °C Hz, CO5
Zona di Nz, MH3
Distillazione CaHe ——* (CH,+ C+H+ Catrafni catrami
HzS, HzO
C+2H; —* CH, particolato
¥
T A
Zona di CHtty ™ Ity
Gassificazione C+2H0 —P» 1;1,‘;{33!
CO + Hs0 —— Hy+ CO;
¥
'y
Zona di
Combustione
b4

T

Aria o Ossigeno o Vapore
Figura 1.3 — Schema generale di un gassificatore.

Nota: come abbiamo riportato precedentemente, il potere calorifico del combustibile
ottenuto dalla gassificazione é dato dalla miscela dei tre componenti principali CO, H: e CHa.

1.6. Gruppo Elettrogeno

Il gruppo elettrogeno e costituito da un motoreaadnico a ciclo otto e da un
generatore elettrico direttamente accoppiato shéta motorg-igura 1.4.

Al posto del motore a ciclo otto sono frequenteraenilizzati motori a ciclo diesel
derivati da quello utilizzati per i mezzi pesanpiportunamente modificato per il

Syngas come piu precisamente indicato di seguito.
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Le cilindrate variano in funzione della potenza o@tca adottata all’alternatore.
Per generare una potenza intorno ai 25 kW ci aggwoia cilindrate che oscillano tra
1 4.000 — 5.000 cc invece per potenze prossim@ldnsci aggiriamo a 8.000 cc.

Le cilindrate cosi elevate sono date dal fattoitlsgngas ha un potere calorifico

molto basso.

Figura 1.4 - Schema generale di gruppo elettrogeno.

Per I'uso del Syngas i motori a ciclo Diesel devesesere modificati per diventare
Bi-Fuel ovvero con doppia alimentaziociee a Syngas con una minima adduzione
di gasolio (circa 600 gr/h per un motore da 125 k{V&

Infatti le caratteristiche della miscela aria/Syménno si che tale miscela non possa
essere accesa 0 per compressione (come nei nanoadri diesel) ma mediante
scintilla oppure attraverso un ingegnoso accorgimen

Tale motore puo essere utilizzato con aria/Syngaseguente modo.

La miscela aria/Syngas e prodotta in un apposiscehatore e introdotta nel cilindro

mediante il normale sistema di aspirazione del regtal termine della fase di
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compressione del pistone, viene iniettata una apeantita di gasolio nella camera
di combustione che, per effetto della temperatuideka pressione presenti nel
cilindro, si accende accendendo a sua volta laedtalcthiscela.

Il gasolio viene inoltre utilizzato nella fase dwv#.

La gestione di iniezioni molto piccole all'intermi@i cilindri, dell'ordine di 1 mrh

- 2 mn? di gasolio per ciclo e per cilindro, e facilitadall'utilizzo di sistemi di

iniezione ad alta pressione ‘common rail’.

L’'uso del motore a ciclo otto ha il pregio di unaggiore semplicita costruttiva.
D’altra parte considerazioni di carattere economecbin particolare quelle legate ai
magagiori rendimenti ottenibili, suggeriscono I'usel motore diesel che rimane poi
I'unica opportunita negli impianti di taglia maggso

Con il sistema bi-fuel la combustione della miscatea/Syngas all’interno della
camera di scoppio avviene in modo rapido ed effielen quanto le goccioline di
gasolio iniettate nella camera di scoppio vengamtotmemente distribuite in tutto

il volume disponibile nel cilindro e, accendendosntemporaneamente, accendono
la miscela gassosa in tutti i punti della cameraatippio come se si avessero a
disposizione migliaia di candele distribuite.

Inoltre questo sistema, avendo una energia spadifiaccensione con ordini di
grandezza superiore a quella di un arco elettreseato da una candela, consente
di utilizzare miscele molto ‘povere’, necessarie yea riduzione degli NOx.

Il sistema di miscelazione aria/Syngas consistanimlispositivo posto a monte del
turbocompressore in cui viene inserita la quanditayas desiderata; l'idrogeno

presente nel Syngas consente di utilizzare miscetm A (rapporto

aria/combustibile) piu alti rispetto al gas metarimogas, senza la necessita pertanto
di provvedere ad un controllo eccessivamente swdist del rapporto aria/Syngas-.

| gruppi elettrogeni utilizzati sono pertanto ctsti da motori Diesel ‘common rail’
con micro-iniezione di gasolio.

In alternativa ai motori diesel, é possibile 'atme di una turbina a gas accoppiata

ad un motore sincrono.
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| gas di scarico vengono trattati in una marmigtealitica a 3 vie per I'abbattimento
del CO, NOx e degli idrocarburi incombusti. (2)
Il generatore elettrico € normalmente un generaginerono trifase a 380 V

comunemente installato sui gruppi elettrogeni.

1.6.1. Motori Jenbacher Stazionari Per Combustiiassosi

General Electric Power offre una vasta gamma domalimentati a gas e diesel.

Le tipologie di potenza disponibili sono:

o 249-330 kWe — Type 2

. 499-1,065 kWe — Type 3

. 844-1189 kWe — Type 4

« 1,600-3,000 kWe — Type 6

Figura 1.5 - Installazione del motore in un container.

La tipologia piu interessante ai fini della preserdglazione e il Type 3 che hai

seguenti benefici vedere Allegato 3:
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1. Motori sovralimentati (in genere i MCI per uso stg&ario con potenze
superiori ai 200 kWe sono dotati di sovralimentagio mediante un
turbocompressore di tipo radiale alimentato coas @i scarico.

La turbina trascina il compressore calettato sstbsso albero il quale innalza la
pressione dell’aria aspirata nel cilindro aumentereda densita e di conseguenza
incrementando la potenza del motore.

Questo dispositivo viene di solito abbinato ad snambiatore di calore (detto
INTERCOLER e schematizzato nella seguefigura 1.6) che effettua
I'interrefrigerazione dell’aria dopo il suo passemggel compressore riducendone
ulteriormente la densita e quindi facendo diminditavoro di compressione del

motore.

turbina

I
I
|
|

A

WA

2 motore c.i.
intercooler - .

calore

| compressore
I

Figura 1.6.: Schema concettuale di MCI sovralimentato con INTERCOOLER.

2. Motori a cogenerazione che e la produzione conteamg@ di energia
meccanica (solitamente trasformata in energiariela}te di calore.
Il calore e utilizzabile per riscaldamento di edlife/o per processi produttivi-
industriali.
La varieta di combustibili usati nei MCI € molto piay i motori Diesel per
applicazioni stazionarie impiegano gasolio o gasmde miscelato con gasolio
DUAL FUEL per favorire I'accensione ed in casi molto ran@mpatibili con i
fini ecologici alla base ella cogenerazione anchsoljo pesant®iesel lenti a
due tempi
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| motori a ciclo Otto utilizzano benzina, gas nater propano oppure anche gas

con basso potere calorifico come il biogas o il d@asliscarica.

1. Controllo LEANOX® che garantisce una combustiongraaassicurando
emissioni minime.

2. Costruzione compatta che permette l'installaziongnicontainer di 12

metri. Figura 1.5.

1.7. Quadro Elettrico Di Comando E Controllo

La supervisione del sistema € assicurata medidr@euBicato nel quadro elettrico

montato a bordo del gassificatore.

Il sistema di controllo € progettato con lo scopoadsicurare la necessaria
disponibilita ed affidabilita unitamente alla masaisicurezza di gestione dell’'intero
impianto.

Esso permette di gestire tutte le funzioni dedicata produzione del gas da
combustione.

Mediante strumentazione in campo ed attuatori veagoonitorate in continuo le

fasi del processo: il caricamento del bruciatone leobiomassa, la combustione, il
filltraggio e trattamento del syngas prodotto datlambustione, il corretto

funzionamento del motore e la connessione elettnoda rete in bassa tensione. (2)

1.8. Quadro Di Parallelo Rete Elettrica
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Il generatore e dotato, oltre che del proprio migore di macchina, del quadro di
parallelo rete nel pieno rispetto delle normativieubna tecnica ovvero dettate dalla

societa di ditribuzione.

1.9. Sistema Di Raccolta Della Carbonella

Il processo di gassificazione comporta produzidrearbonella vegetale, in quantita
indicativamente pari al 5-10% in peso della bioraasecca in ingresso, in funzione
della tipologia e della pezzatura della stessa.

Tale sottoprodotto, estratto dalla parte bassaeddlore e dal ciclone posto a valle
di quest’ultimo, viene raccolto e convogliato mede opportune coclee in un
apposito silo di stoccaggio. (8)

La carbonella cosi immagazzinata, avendo un coftieenergetico ancora molto
importante tanto da essere considerata un combesgébun prodotto secondario

vendibile o utilizzabile ai fini della produzionertnica in apposite caldaie.

1.10. Bilancio Di Massa E Energia

La produttivita elettrica specifica dell'impianto gassificazione, intesa come kWh
elettrici prodotti per kg di sostanza secca inaatel reattore, varia in relazione alla
tipologia di biomassa impiegata e alle carattefistichimico-fisiche di quest'ultima.
Le proprieta che piu di altro influenzano la resacsil potere calorifico inferiore e
la granulometria/pezzatura della matrice (intesmecaensita apparente o peso

specifico apparente).

1.10.1. Emissioni

1.10.1.1. Emissioni in atmosfera
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Ogni modulo di generazione comporta un singolo @uinemissione in atmosfera,
costituita dal rimescolamento di aria provenient mffreddamento del motore
endotermico e dei gas di scarico.

Rispetto a questi ultimi tale miscela e contradigigtda una minore concentrazione
dei gas ma da una temperatura piu elevata. (8)

Il flusso d'aria risultante dalle fonti sopra dasterviene ulteriormente filtrato dalla
biomassa presente nell'essiccatoio; quindi, da untg di vista funzionale,
I'essiccatoio puo essere considerato come un bitwtogico.

Le emissioni dellimpianto sono esclusivamente guelei motori Diesel di
cogenerazione, alimentate da un combustibile gassbsyngas, assimilabile al
metano.

Tale gas e il prodotto della gassificazione deltarassa e viene completamente

captato dal reattore di gassificazione.

1.11. Circuiti Idrici

L’'impianto gestisce due cicli d’'acqua per ogni glassore, entrambi alimentati
dalla rete idrica presente in sito.

Un primo riguarda I'acqua di processo asservertigalito eiettore.

Essendo I'acqua utilizzata per il raffreddamenepalveramento e veicolamento del
syngas$, essa risulta contaminata da idrocarburi sol@bilbn solubili.

A guesto proposito tale circuito idrico e statogettato completamente chiuso.
Una vasca di decantazione, inserita all'internoaiiedb, separa I'acqua di processo
dai catrami; da essa per tracimazione I'acqua §igjze viene recuperata, inviata
in un filtro a carta e reimmessa per gravita malfianto, mentre i catrami depositati

sul fondo vengono aspirati da una pompa da vuoto.

3 Consentono di ottenere un combustibile estratto nei gassificatori attraverso il processo della pirolisi, raffreddato
e depurato dalle impurita presenti per alimentare i gruppi di cogenerazione. La fase in oggetto é di tipo continuo
e prevede diversi stadi di pulizia del gas con la caratteristica di costituire un ciclo chiuso.



Per il raffreddamento dell’acqua di processo eiptewn circuito idrico secondario
chiuso.

Detto circuito € costituito da un radiatore, il bpuattraverso il continuo ricircolo
d’acqua, permette di asportare energia termicéadglia di processo attraverso uno

scambiatore di calore e disperderla nellambientendlerla disponibile per altri usi.

1.12. Stato Dell'arte Della Sperimentazione Di Systh Motori Endotermici

Un elemento fondamentale in letteratura € lo stadimdotto da Bika (1) che &
incentrato sulla valutazione della combustionenmetore alimentato con le
seguenti miscele:

1) Miscela di idrogeno e etanolo

2) Miscela di syngas e gasolio

3) Syngas

4) Syngas con combustione omogenea

5) ldrogeno con combustione omogenea
Per quanto riguarda la miscela idrogeno ed etaridéyoro si incentra sulla
possibilita dell'idrogeno, iniettato dal sistemartezione, di agevolare la
combustione di etanolo in un motore a ciclo diesel.
Sono stati inoltre testati, sempre con esito pasitdditivi come olio di castoro
e/o acido laurico per controbilanciare la scardgengolubrificante dell’etanolo.
E stata in particolare variata la quantita di costitile iniettato nel collettore di
aspirazione (da 0 a 10 slpm, EQR compreso tra 0.3)edi un motore CFR con
una cilindrata complessiva di 611 cc e rapportcotinpressione variabile da 19:1 a
24:1, temperature dell'aria aspirata da 80° C & C2@iri motore pari a 900.

Di seqguito viene riportato la tabella riassuntiea st effettuati.
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Comp. Int. Temp H, Flow
Ratio (=C) (slpm)
241 120 0
Test 1
241 120 5
241 120 0
Test 2
241 80 5
241 120 0
Test 3
19:1 80 10

Tabella 1.1: Parametri del test.

Sono stati successivamente analizzati gli effettascombustione e sulle emissioni
di un motore ad accensione per compressione (Yliasgeguito dell’aggiunta di
syngas al collettore di aspirazione. Questo regperativo € simile a un motore
diesel tradizionale dove il gasolio viene parziaitee(tra O e 40%) sostituito da un
combustibile gassoso secondario ottenuto dallagtasti idrogeno e monossido di
carbonio in proporzioni variabili (tra 100% massa@5 % minimo di idrogeno).
L'approccio con doppio combustibile permette fz#ib di combustibili, come
idrogeno e monossido di carbonio, che in generebnociano completamente.
L’esperimento viene effettuato con un motore YantrfB®0V monocilindrico con
cilindrata pari a 425 centimetri cubici, rapport@dmpressione 21,2:1, a valvole in
testa raffreddato ad aria a iniezione diretta adegimme costante per tutta la durata
del test pari a 1825 +/- 25 rpm.

L’efficienza del motore diesel risulta diminuital &25% con tendenza a diminuire
se si incrementa la frazione di combustibile gassogarticolare se si incrementa
la presenza di monossido di carbonio.

Contemporaneamente si evidenzia un aumento refadvee importante degli NOx.
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Lo studio ipotizza che I'abbassamento dell’effi@arsia da correlare al’aumento
degli incombusti e che una specifica progettazideléa camera combustione puo

ridurre il fenomeno.
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FIGURA 1.13: Emissioni di NOx .
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FIGURA 1.16: Emissioni di Ha.

Per quanto riguarda il Syngas Bika studia il knlxckt, I'anticipo di accensione, le

curve di rilascio calore, la temperatura e pressidn varie miscele di CO e
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H2.utilizzate come combustibile in un motore CFRi@o otto e una cilindrata di
611 cc.
Per tutte le condizioni di prova, sono stati sttidra rapporti di H/CO;

* 100% H2 /0% CO,

e 75% H2/25% CO

* 50% H2/50% CO
| test sono stati fatti con un rapporto di compiess che varia da 6:1 a 10:1 e con
rapporti di equivalenza compresi da 0.6 a 0.8.
L’aumento della percentuale di monossido di cambormmporta una maggior
resistenza alla detonazione e diminuisce la dumtde della combustione ed e
necessario aumentare I'anticipo.

L’efficienza indicata non dipende dalla percentudlmonossido di carbonio.

——100% H2 —s—75/25 H2/CO ——50/50 H2/CO
13
12 |
11 4
10

Compression Ratio

Loy =] oo WO

0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 12

Equivalence Ratio

FIGURA 1.17: Curve limite per il knock nelle tre composizioni.

Infine Bika (1) ha modificato il motore Yanmar LMQOgia precedentemente
descritto in modo da consentire una combustionegemea di Syngas e di idrogeno
nelle condizioni operative gia ricordate, ottenendeguenti risultati:

« aumentando la temperatura di aspirazione aumenthnoonseguenza la

pressione e la temperatura di picco nel cilindro;
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e per ottenere una stabile combustione occorre aareeria temperatura di
aspirazione della miscela piu ricca di monossidmadbonio di circa 20°C mentre
per la miscela con 75% di idrogeno e sufficiera@ithento di 10°C;

» Jefficienza di combustione con Syngas € pari excB3-87% della efficienza con
gasolio ed aumenta allaumentare del contenutalmigieno; I'abbassamento
dell’efficienza sembra dovuto al fatto che bisoganentare la temperatura di
aspirazione per avere un funzionamento stabileonseguente incremento delle
dispersioni termiche nelle pareti del cilindro etpeto uno specifico disegno
della camera di combustione potrebbe esser utilaymentare I'efficienza.

| motori sono divisi in mobile e fissi a seconddla®ro applicazione.

| motori utilizzati cosi detti “stazionari” sonocambustione sia interna che

esterna, mentre i motori di tipo “mobile” sono salcombustione interna.

La prospettiva del syngas come combustibile nebneotndotermico € molto

promettente ed a costi competitivi se confrontato gas naturale (9).

| motori a combustione interna hanno migliori cemastiche nei riguardi delle

emissioni inquinanti rispetto quelli a combusti@sterna.

Le ricerche si sono indirizzate verso motori adeastone a scintilla (SI) con

aspirazione a carburatore o iniezione e motoriamuensione per compressione

con doppio combustibile.

| motori a carburatore a syngas hanno uno scamsgimento volumetrico, un

maggiore pompaggio e maggiori perdite di caloreat® a quelli ad iniezione

diretta, con conseguente elevato consumo di camtmira

Di conseguenza, la potenza teorica di motori auratbre € inferiore rispetto a quelli

a benzina e gas naturale.

Al contrario, oltre ad altri parametri di funzionanto, il motore syngas alimentato

con un sistema di iniezione diretta dovrebbe auasemigliore potenza.

Tuttavia, dalla letteratura, i motori ad inieziatieetta ad accensione comandata

non sono stati estesamente studiati al contrariond®ri a turbina.
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Severe normative sulle emissioni stanno limitamdsviluppo dei motori diesel che
restano invece il motore a combustione interna ggmae efficienza.

L’applicazione del syngas nei motori diesel e codasata una valida alternativa sia
per ai fini del risparmio energetico che per lessiani.

Il syngas ha pero una alta temperatura di autoaaesn (generalmente di sopra della
500-C) e non puo essere acceso da un semplice motaeadsione spontanea.
Un possibile utilizzo del syngas € invece possibiée motori denominatDUAL,
dove viene iniettato gasolio come combustibile tpilper avviare l'accensione
mentre il syngas viene iniettato nel sistema diragpne.

L'utilizzo di syngas riduce i costi e soprattutceimissioni di NOx e particolato

U. Azimov ha studiato a lungo i motori alimentatsyngas-dual (10) ed in piu ha
approfondito l'effetto di C®e H, contenuto nel syngas sulle prestazioni e le
emissione di un motore a quattro tempi monocilicmdosi come B. B. Sahoo (11).
L'esperimento di Sahoo € stato condotto alle deveosmdizioni di carico che vanno
da 20 a 100% considerando un amento di step 2&%@a

E emerso che la soluzione dual fuel si comportaariaéne ai carichi pit elevati
rispetto a quello alimentato a gasolio e che l'antmedel tenore di idrogeno
comporta una piu alta temperatura in camera di cstiine, un innalzamento della
temperatura ed una maggiore efficienza.

Per contro allaumento del tenore di idrogeno auméa formazione di NOx e
diminuisce la formazione di idrocarburi incombusti.

Sridhar (12) ha studiato sperimentalmente |'utlidzgas da biomassa in un motore
ad accensione comandata. Nella sua indagine sp#dlae ha ottimizzato |l
rapporto di compressione ed analizzato il bilaetiergetico complessivo ed i livelli
di emissione di CO e NO.

Il syngas utilizzato aveva composizione di 19 + % 19 + 1% di CO, 2% CH4,

12 £ 1% di CO2, 2 + 0,5% H20 e potere calorificat@5 + 0,15 MJ / Nm3.

Il syngas ha evidenziato una breve durata di cotiunesed un ritardo di accensione

ed una perdita di potenza dal 16% al 32% rispéthacdore tradizionale.
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Ahrenfeldt (13) ha studiato I'alimentazione a sy;\gaun motore per produrre sia
calore che elettricita (cogenerazione).

Si e studiato in gas prodotto da tre impianti défei aventi tre poteri calorifici
inferiori pari a 5.5, 6 e 12.1 MJ / Nsimulando emissione, prestazioni, efficienza e
altri parametri di funzionamento concludendo clsyiigas € un ottimo combustibile
per applicazioni a miscela magra con un valoretéirdi eccesso d'aria)(di 3,00.
Non vi e stato alcun effetto di variazione dellsaftura di accensione sulla potenza
e l'efficienza.

Tuttavia, i tempi di accensione hanno influito sudimissioni di NOx comunque
molto basse.

D'altra parte, I'emissione di CO € stata ossereatere molto elevata grazie al
maggior contenuto di CO nel carburante.

L’'IMEP e la frazione di massa bruciata sono rimagstanti al variare d.

Mustafi (14) hanno studiato le prestazioni e lessmini in un motore a rapporto di
compressione variabile ed accensione comandateocdando con analoghi motori
a benzina e metano. La composizione del gas dealiazione era principalmente
H2, CO, CO2

Il potere calorifico inferiore del gas era 15,3 MKg. Il rapporto aria-carburante
stechiometrico del gas é stato osservato pari aigp2tto al 14,6 e 15,5 per la
benzina e metano, rispettivamente. E stato utiiizza motore monocilindrico Sl
Ricardo con compressione variabile.

E 'stato riferito che la coppia frenante Con alitagione a syngas e stata del 30% e
del 23% inferiore a quello della benzina e metaispettivamente. || consumo di
carburante e stato 2,7 e 3,4 volte maggiore dilguei benzina e metano
rispettivamente ma non € influenzato dal cambiamdntompressione.

Le emissioni di idrocarburi totali (THC) e di COrgpstati osservati inferiori a quelli
per la benzina e metano, CO2 e NOXx superiori.

In sintesi e stata riportata nella maggior parteddcerche con syngas una

diminuzione della coppia e della potenza rispettoaaizionali combustibili fossili
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in modo piu pronunciato con syngas a basso potalerifico a causa della
diminuzione del rendimento volumetrico conseguemntenaggiori volumi di gas

combustibile impegnati.

1.13. Stato Dell’arte Della Simulazione Cfd In Rsdme All'utilizzo Di Syngas In

Motori Endotermici.

L’esigenza di ottimizzare il piu diffuso motore mnerazione elettrica, allo scopo
di ridurre i consumi, le emissioni inquinanti e antarne le performance, trova
nella simulazione numerica con codici CFD (Fluidg@ica computazionale) uno
strumento indispensabile alla sperimentazione.

In realta gli studi numerico-sperimentali sui motimmentati a syngas sono pochi
visto che é una tecnologia in via di sviluppo ecsstati fino ad ora privilegiate le
simulazione sui motori a combustione esterna: qulindtrero quello che sono
riuscito ad apprendere dai pochi articoli rinvemutietteratura.

| modelli di combustione nei motori diesel si pazssuddividere in zero-
dimensionali, quasi-dimensionali o fenomenologim@tidimensionali.

Nel presente lavoro saranno analizzati i modellitisimensionali (altrimenti detti
CFD) basati sulle differenze finite e sulla risaobue numerica di equazioni
differenziali che governano i processi che avveogalhinterno del camera di
combustione.

R. G. Papagiannakis (15) ha modellato numericaméptecesso di combustione
di un motore quattro tempi sovralimentato, raffr&ddad acqua, pluricilindrico Sl
GE Jenbacher 320 alimentato con syngas.

Il carburante utilizzato € un prodotto di gassiéiome del legno con una
composizione percentuale di volume pari al 19%29% CO, 6% Chkl CO,-8% e
38% N.
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| risultati del modello sono stati convalidati desultati sperimentali sullo stesso
motore con una velocita costante di 1500 rpm irttguaondizioni di 40, 65, 85 e
100% del pieno carico

I modelli multidimensionali sono stati utilizzatipcipalmente per studiare gli effetti
della iniezione del carburante, le prestazionimdetore, le emissioni

Nel 2008, Gutiérrez (16) ha studiato I'incidenzdlaleatura del combustibile nel
processo di iniezione Diesel, cosi come le vaiiathie piu influenzano questo
processo cioé pressione, temperatura e curvasdcrd calore, attraverso un modello
di atomizzazione ed evaporazione dello spray resedi

Anche Probert (17) ha esaminato la fase di evamorazdel carburante, opera
successivamente proseguita da Tanasawa (18), e¢hedn esplicito descrisse piu
approfonditamente i processi di evaporazione e cistiine.

Come esempio si possono citare le opere Zhengn@92005, che ha usato un
Codice CFD AVL Fire per studiare lI'angolo di inieze, la temperatura iniziale e la
composizione del gas combusto, pressione, emigsiquarticolare NOx

Shi e Reitz (20) nel 2010 hanno usato un modeltolgpstudio delle strategie di
iniezione ottimali in un motore multicombustibilel @ccensione spontanea alle
condizioni operative di medio e alto carico.

Nel 2009 Agudelo (21) hanno sviluppato un modelkDC(per valutare I'effetto del
tipo di carburante e della pressione di iniezioth@mbientale.

Abraham (22), hanno studiato il processo di combnstin motori a carica
premiscelata approfondendo in particolare l'usondedlello ke.

| risultati del modello numerico, sviluppato daglitori, sono confrontabili con le
rispettive misure sperimentali (curve di pressicfécienza volumetrica, curva di
rilascio del calore), confermando la validita deldallo computazionale.

In conclusione gli studi numerico-sperimentali swtori alimentati a syngas sono
pochi visto che € una tecnologia in via di svilugpsono stati fino ad ora

rivilegiate le simulazioni sui motori a combustioe&erna.
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Per quanto riguarda la simulazione dei motori diéstenzione si € concentrata
su aspetti particolari del funzionamento del motamne l'iniezione, eccetera.

| codici di calcolo piu utilizzati sono KIVA (23) amanche AVL Fire (24), e SPEED
(25).

Molto piu raro l'utilizzo di FLUENT (26).

CAPITOLO 3
3. MODELLI ADOTTATI E IMPOSTAZIONI DELLA SIMULAZIONE

3.1 Introduzione Alla Simulazione Numerica

La simulazione al calcolatore ha assunto, neglinukinni, un ruolo predominante
nell'ambito della progettazione meccanica.

La grande importanza di questa tecnica risiede peter sperimentare
numericamente prima di realizzare materialmenterototipo ovvero addirittura
I'oggetto progettato.

La via della simulazione numerica conduce, infattiisultati in maniera rapida ed
economica, se confrontata con le tradizionali womi di prototipazione e
sperimentazione.

La simulazione numerica consente non solo di patalizzare attentamente una
configurazione assegnata, ma anche, e sopratsutygerisce quali potrebbero
essere nuove soluzioni diyout potendo testarle senza un grande dispendio
economico.

Questo permette di variare molti parametri, dediniti presenti, definendo strategie
normalmente improponibili utilizzando esclusivangenh approccio sperimentale.
Il risultato finale potrebbe essere quello di gsttare due o tre configurazioni

realizzabili, riducendo drasticamente il numer@iditotipi e di prove da realizzare,
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nel caso di un progetto nuovo od il numero di gmbsnodifiche da attuare in un
progetto esistente.

Pertanto, accanto ai due approcci classici, qeetdaco puro e quello sperimentale,
trova integrazione un altro approccio di speculagida simulazione numerica.
Essa non si sostituisce ai primi due mezzi di im&agcientifica ma, in maniera
sinergica e compensativa, da questi trae ragi@setfe fornendo elementi divenuti
oramai fondamentali per la comprensione e l'inetgmone di teorie ed evidenze
sperimentali.

D'altra parte, se risulta importante un approcgaidpb teorico, oltre che di uno
sperimentale ove cio sia possibile, e evidenteurtaecorretta canalizzazione dello
studio teorico in direzioni predeterminate attraeertecniche di simulazione
numerica puo risultare particolarmente vantaggiosa.

E' un concetto questo di rilevanza tutt'altro af@sdurabile in ambito industriale,
dove la messa a punto di prototipi e di prove r@dhliaduce, nella maggior parte dei
casi, in investimenti ingenti in termini economied in tempi caratteristici di
realizzazione lunghi, relativamente agli standasthpetitivi imposti dal mercato.
Se poi dall'ambito industriale si passa a quelled®mpetizioni sportive, allora il
fattore tempo diventa sicuramente l'aspetto criielta progettazione.

Dunque ancora di piu bisogna decidere presto e éé&nsimulazione numerica non
puo che essere un grande strumento d'aiuto peygefista.

In definitiva | vantaggi connessi all'utilizzo drementi di simulazione numerica, si
legano alla sostanziale riduzione dei tempi e dsiicecessari alla realizzazione di
nuovi progetti; alla possibilita di studiare fenarme sistemi dove I'approccio di tipo
sperimentale non sempre € possibile o € moltadithso; alla possibilita di studiare
I sistemi in condizioni critiche ed al limite dellgro prestazioni.

Il rilevante incremento di potenza di calcolo, aw® negli ultimi anni, ha
consentito di simulare domini pit rappresentatom enaggiore grado di dettaglio.

L'implementazione di modelli permette di descrivédreomportamento di un dato
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fenomeno in modo tanto piu preciso quanto piu peeed determinate saranno le

leggi che li governano.

3.1. Introduzione Al Lavoro

L'obiettivo primario di questo lavoro € di studiaireun motore CFR, I'effetto della
diversa composizione del syngas quindi con mistigkrse (H100% CO0%, H75%
C0O25%, H50% CO50%) (1), I'effetto di diversi valalitumble (da 0 a 1,4) e gli
effetti della detonazione utilizzando con misce&0kb CO50%.

Con piu precisione sono stati utilizzati tutti raaetri operativi della pubblicazione
di riferimento (1) come meglio indicati nei sucaesparagrafi ed in particolare:
motore CFR cilindrata 611 cc alla velocita di radaz di 900 rpm;

temperatura di aspirazione 149°C;

pressione di aspirazione 1.013 mbar;

C.R.10:1;

EQR pari a 0,6 (0,8 per la sola detonazione);

Anticipo sul PMS paria-7°,-11° e -16° rispettivante per un contenuto di idrogeno
pari a 100%, 75% e 50%.

3.2. Creazione Della Geometria

3.2.1 Semplificazioni Della Geometria

E evidente che, data la complessita della geomeiriaecessario effettuare una
semplificazione del problema.

La semplificazione si rende necessaria sia perredutempo di pre-processamento,
sia perché spesso non € necessario riprodurreyuigitidettagli della geometria, che

influenzano in maniera del tutto trascurabile ultisti della simulazione.
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Inoltre spingere il modello a elevati livelli di eplessita rende spesso difficile
I'interpretazione dei risultati, vanificando in paul grande lavoro necessario alla
loro implementazione.

E stata utilizzata una griglia non strutturata.

La mesh non strutturata, caratterizzata da una imaggmplicita, & stata utilizzata
nel caso specifico in considerazione della senplidella geometria da modellare
che non comporta il notevole appesantimento ddiBdoeazione normalmente
connesso a tale tipo di mesh.

Inoltre si e scelto di non modellare la nicchiagmsta ad accogliere la candela, dal
momento che si puo ritenere trascurabile la suadnfa sul campo macroscopico
delle velocita e delle pressioni.

Anche i condotti di scarico e aspirazione hannatsulma radicale semplificazione
(eliminazione) come del resto le relative fasi.

Piu precisamente, si e scelto di trascurare ladasemissione e di scarico quindi si
e analizzato solo la compressione e la combustione.

In ultima istanza, non e stato possibile utilizzarsimmetria assiale della geometria
del motore secondo I'asse Z sia per la presenizxdla) della candela, sia per via
della asimmetria del moto (di tumble) della cafiEmura 3.1, 3.2, 3.3.

Quindi é stato modellato intera camera di combusti@ppesantendo moltissimo le

elaborazioni necessatrie.
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FIGURA 3.1: Cylinder research engine (CFR).
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FIGURA 3.2: Cylinder research engine (CFR).

In primis, e stata definita la geometria che riaajeiella del motore ad accensione
comandata, quattro temgiabella 3.1

Nella Figura 3.4. e riportata la geometria utilizzata per le simigdazche ha le
seguenti misure 82,55X 114.3 H (mm).
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FIGURA 3.3: cylinder research engine (CFR).

Bore 82.55 mm
Stroke 114.3 mm
Clearance volume variabile cc
Displaced volume 500 cc
C.R. variabile

Inllt valve ¢ 36 mm
Exhaust valvg 33.5 mm

Tabella 3.1: Parametri geometrici del motore CFR.
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FIGURA 3.4: Geometria.

3.5. Topologia Della Griglia Di Calcolo

L’'operazione che porta alla definizione della gagmesh) di calcolo consiste nella
suddivisione del dominio fluido in una serie direnti in corrispondenza dei quali

si andranno a valutare le grandezze di interesse.

Per la definizione della geometria e la generazidelta mesh di volume € stato

utilizzato il software ICEM.

Tale software permette la realizzazione di griglgestrutturate che non strutturate,
con celle di forma esaedrica, tetraedrica, pristaati poligonale.

La geometria totale € stata divisa in due zoneuanecchiamato interno e una crosta
di 6 mm per un totale di celle pari a 508.128 tipanirca 2/3 nella crosta e il restante

nell'interno.

39



Essendo il dominio di controllo variabile nel temp® stato utilizzato, per la

generazione della mesh dinamica, il modello dynamesh del fluent.

Questo modello provvede all’aggiornamento della hmad ogni time step, Iin

funzione del moto delle superfici settate come mobistato necessario, dunque,

implementare il moto (e la stazionarieta) di tutée zone mobili (e fisse),

prescrivendo la determinata legge di moto a tudtecdlle o superfici di celle

appartenenti alla regione considerata.

In Fluent sono disponibili tre diversi metodi digggrnamento della mesh dinamica.

a)

b)

Smoothing method: il segmento che connette due viede equiparato ad
una molla, che si deforma adattandosi alla varrezbel dominio nel tempo.
La posizione definita al tempo zero, sara quelgprasentativa dello stato di
equilibrio della molla ideale.

Dynamic layering: questo metodo aggiunge o rimusixegti di celle adiacenti
alla superficie mobile. Come parametri e possifigare 'altezza ideale di
ogni strato di celle o il rapporto tra di esse skiato di celle j-esimo, adiacente
alla superficie mobile, viene diviso in due o irfghto allo strato di celle
adiacente i-esimo, quando il valore dell’altezz#odstrato di celle j-esimo
supera un prefissato valore.

Per applicare questo metodo € necessario chegiesiti costituenti il volume
di layering siano prismatici o esaedrici come adngso quello utilizzato
Figura 3.10.
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FIGURA 3.10: DYNAMIC LAYERING

c) Remeshing method: gli strati di celle adiacente adluperfici mobili si
deformano; vengono rimeshati se si superano detatmimiti dettati da
prefissate scale di lunghezza minime e massimeutiiezare questo metodo
le superfici di contorno al volume considerato @owio essere caratterizzate
da una mesh di tipo triangolare. Rispetto allo simog method si ha una

variazione del numero totale di celle presentivadlime.
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Help

FIGURA 3.11: Metodo scelto in Fluent.

3.3.1. Set-Up Dynamic Mesh

Nella tendina si comunica a Fluent che il pistotismeerno si muovono (rigid body)

mentre il cilindro rimane fermo (stationarffigura 3.12.
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FIGURA 3.12: Dynamic mesh zone set up.

3.4. Dinamicita Della Griglia Di Calcolo

Una volta costruita la griglia si e passato all'lexpentazione del moto delle zone
moventi.

In ambito Fluent, come ausilio alla simulazione a®ltori a combustione interna

stazionari, e stato utilizzato il modelio-cylinder. Figura 3.13.
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FIGURA 3.13: Metodo in-cylinder.

Nella tendina sono state indicate le caratteristighometriche (corsa, lunghezza

biella) e cinematiche (numero di giri e durata damione).

3.4.1. Regime Di Rotazione

Il regime di rotazione del motore é quello stabitiialla norma ASTM 2700-70 e

cioe pari a 900 rpm.

Sono stati inoltre simulati altri due rigimi di eaione molto piu simili alle normali

condizioni di funzionamento dei motori a cumbisganterna commecialie cioe

1.500 rpm e 3000 rpm
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3.4.2. Inizio

La simulazione inizia a 574° perché a questo angolchiude la valvola di
aspirazione e quindi € stato possibile inizialieziédfenomeno con i moti di tumble
e finisce a 60° dopo il PMS ().

Lo scocco della scintilla avviene come sotto riptwt rispetto al PMS:

H: /CO A CR Spark timing
100 % 1.67 10 -7°
75% 1.67 10 -11°
50% 1.67 10 -16°

Tabella 3.2: Parametri di miscela, compressione echtcipo.

3.4.3. Cinematica
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Per esaminare le grandezze fisiche di questo moal@amo eseguito I'analisi
cinematica.

Il motore puo essere schematizzato con un manswelordinario centrato.

Nel sistema abbiamo una biella di lunghelzz254 mm collegata al piede di biella
al pistone ed alla testa di biella da una manowkllanghezza=57,15 mm

Il pistone si muove di moto traslatorio, mentrentanovella si muove di moto
rotatorio, datole dal motore, attorno al centroadazione; questo fa si che la biella
si muova di moto rototraslatoribigura 3.14.

Quando la biella e la manovella sono allineate aalonche I'angolm=0, il pistone

si trova nella posizione piu lontana possibile@aitro di rotazione ossia nel punto
morto superiore (PMS).

Quando invece la biella e la manovella sono altm@amodo che I'angolo=x, il
pistone si trova nella posizione piu vicina al cerdi rotazione quindi nel punto
morto inferiore (PMI).

a rappresenta lo spostamento angolare della mamovisibetto alla posizione
corrispondente al PMS

B € I'angolo che I'asse della biella forma con quelé! cilindro.

La corsa del pistone € @li14.3 mm

Indicando conc lo spostamento del pistone rispetto al PMS, si peiivere la
seguente relazione:

c=r+L—r-cosa—L-cosf

Si puo esprimere il cog)f come segue:

cos(B) = /1 (sin §)?

Essendo:

sin(f) = %sin(a)
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Valutiamo ora il rapporto caratteristico del manbsmo A, ossia il rapporto di

allungamento, definito come:

L
A===444
r

A
bbb e
|
—F | i
v &
nE ¥
b 1FD =
F,
@J__H"n.‘ &}
,/—’gl a“\ /
/ EJ >
VA

YF:FD cos 8

FIGURA 3.14.: Cinematica motore.

3.5. Campo Di Moto Della Carica
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La corretta stima del campo di moto e dell'intedsit turbolenza e di fondamentale
importanza per la corretta valutazione della pregame del fronte di flamma.

In particolare, la scelta di effettuare la simubeua della sola fase di combustione ha
comportato la necessita di dover assegnare il cathpmto presente in camera di
combustione nel momento della chiusura delle valdolaspirazione.

Vista la particolare disposizione delle valvolaeimmetria della testa del cilindro
sono stati esclusi i moti organizzati dadlirl, mentre é stato considerato, un moto
di tumble,cioe un unico vortice ellittico centrato con askeotazione sul piano
orizzontale del cilindro e ortogonale all’asse eethlvole, come illustrato iRigura
3.15.

Il moto di tumble € un moto vorticoso rotatorio a@ntro coincidente con il centro
di massa delle sostanze presenti in camera.

Tale moto genera elevati valori di turbolenza ingsimita del PMS ed in particolare

verso la fine della corsa di compressione.

‘s iy Tumble

TESTA

/ CANDELA

C) VALVOLA
ASPIRAZIONE

N"

FIGURA 3.15: MOTO DI TUMBLE CON VISTA DALL'ALTO RIPORTATA A DESTRA.

L’intensita del vortice e stata definita in modoatenere un valore del rapporto di

tumble pari a:
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R, = —2 = 0.37 (27)

2nn-I; -

Nell'espressione del rapporto di tumble i valbged | sono rispettivamente il
momento angolare ed il momento d’inerzia rispettasse del tumble ed n é |l

numero di giri assegnato in giri/s.

4 4 & 4 & &

© condot. @ & condot. b acondot. ¢ econdot. d v condot. € + condot. §
0,75

i h—
P e
f\f —t AT -
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RAPPORTI DI TUMBLE R,

051

S
8

COEFFICIENTE D'EFFLUSSO C
i
T

i
-
T

0,0 1 L L [ 1 |
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

RAPPORTC ALZATA/DIAMETRO VALVOLA i/ d,,

FIGURA 3.16 : Valori di tumble di un motore CFR. (27)

3.5.1. Utilizzo Deqli Udf Per Definire Il Moto DellCarica Iniziale

4 Si e risaliti a questo valore facendo riferimeataondotto di tipo “a” che si puo vedere nellaufig 3.16. per la
scelta del rapporto di tumble con un rapporto Hid p 0.25
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Nell’ Allegati A eriportato un UDF riguardante il moto di carica iaie che caricato
in Define —User Defined~Functions—~Compilede definisce il moto della carica

iniziale.

3.6. Fluidodinamica Dei Flussi Reattivi Descrizidadlodellazione

3.6.1. Il Trasporto Di Specie E Le Reazioni Chingich

La combustione e una reazione chimica che compbossidazione di un
combustibile da parte di un comburente l'ossigareente nell'aria con sviluppo di
calore e radiazioni elettromagnetiche (28).

La combustione e una ossidoriduzione esotermicpamto un composto si ossida
mentre un altro si riduce (nel caso degli idrocarblucarbonio si ossida, I'ossigeno
si riduce) con rilascio di energia e formazionendovi composti, principalmente
anidride carbonica ed acqua.

Nel caso della combustione del metano, lo statssidazione del carbonio passa da
-4 a +4, mentre per l'ossigeno la variazione € das8igeno molecolare) a -2
(nell'acqua).

L'innesco é I'energia di attivazione necessar@malbblecole di reagenti per iniziare
la reazione e deve essere fornita dall'esterno.

Il processo di combustione in un motore ad acceestomandata avviene pressoché
a volume costante ed e caratterizzato dalla prgaga di un fronte di fiamma
attraverso tutta la camera di combustione in tésnpvrissimi.

Il fronte di flamma puo essere definito come unaazali separazione tra i gas
combusti e la carica fresca.

Nel suo spessore avvengono gli scambi di massacaldie che alimentano le

reazioni chimiche di ossidazione della miscela aocora bruciata.
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Nel caso in cui la combustione non presenti brusambiamenti di velocita della

propagazione del fronte di fiamma o anomalie, egsae definita “normale” ed e

caratterizzata da tre fasi principali.

La fase di sviluppo della fiamma, durante la quigbeimo volume di miscela
brucia gradualmente e la pressione nel cilindreggeltre il valore imposto
dal manovellismo di spinta; in questa fase, la fraansi propaga
esclusivamente per fenomeni di scambio termico andizioni di flusso
laminare. Convenzionalmente questa fase ha inliciceoccare della scintilla
ed ha termine quando la curva di pressione si siacda quella del ciclo
trascinato del valore dell’1%.

La fase di combustione turbolenta, durante la gudi@nte di flamma si
propaga velocemente attraverso la maggior partda debmera di
combustione. Convenzionalmente essa finisce inspammndenza del picco di
pressione o con un raggiungimento del 90% di frezimassica bruciata.

La fase di completamento della combustione, dudargeiale la combustione

si completa gradualmente.
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Figura 3.17.: Andamento della pressione nel cilindro per un ciclo con e senza combustione

in un motore SI. (27)

| principali parametri che influenzano il procesBaombustione ed i conseguenti
valori di pressione e temperatura che si raggiuagah cilindro sono (28):

» I'anticipo all'accensione;

* il regime di rotazione;

» la composizione della miscela (ricchezza);

» il rapporto volumetrico di compressione;

* il carico del motore;

» la geometria della camera di combustione.

3.7. 1 Modelli Utilizzati Nella Simulazione

Si e fatto uso di una variante del modello di tlebhaak-¢ con modello Standard.
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Questo modello di turbolenza tiene conto dell' éffetella compressibilita del gas,
il quale sappiamo essere caratteristica non trabdardei flussi tipicamente presenti

all'interno del motore (26).

3.7.1. Fenomenologia E Modellazione Della Turbodenz

3.7.2 Il Concetto Di Turbolenza

Com'e noto il numero di Reynolds di un flusso fece una misura dell'importanza
relativa tra le forze d'inerzia (associate ad ®ff#it natura convettiva) e le forze
viscose.

Per valori bassi del numero di Reynolds il moto ftlétlo € laminare: il fluido si
muove a strati e ogni particella del fluido stesegue un cammino regolare e
continuo. L'aumento del numero di Reynolds companteadicale cambiamento nel
moto del fluido. Esiste un valore critico oltreqgliale intervengono una serie di
fenomeni, l'insieme dei quali viene identificatonabnome di turbolenza.

La turbolenza é causata da un valore di visco®ita sufficientemente elevato a
sopprimere le instabilita del campo di moto dovaitelisturbi. | fenomeni tipici

attraverso i quali si manifesta la turbolenza sono:

1. la presenza di perturbazioni del campo di moto dutte le grandezze
fluidodinamiche per effetto di componenti fluttuasbvrapposte al campo
medio;

2. una notevole sensibilita del campo di moto ai diste alle condizioni inizial
del fenomeno;

3. una dissipazione dell'energia immessa nel sisten@a & di gran lunga
maggiore di quella potenzialmente dissipabile dait@ viscosi proporzionali

alla sola viscosita molecolare;
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4. la presenza di campi di moto caratterizzati da gd&cdunghezza d'onda
(elevata frequenza) sotto forma di vortici le dmensioni caratteristiche sono
molto minori della dimensione caratteristica deldeeno;

5. una superiore capacita di trasferimento (diffuaiviti tutte le grandezze

trasportate.

Al fine di analizzare i differenti aspetti del coorpamento di un flusso turbolento e
necessario tenere in conto che le strutture rataliicmssia i vortici turbolenti in esso
presenti, si legano all'esistenza di un gran nurdesgale di lunghezza.

| vortici piu grandi trovano confine a livello dimsionale a mezzo del contorno del
dominio; quelli piu piccoli sono invece limitati W& diffusione molecolare.

| primi interagiscono fra loro sottraendo energiar®to medio: la presenza di
gradienti della velocita media nel flusso soggat&forzi viscosi, distorce i vortici
turbolenti e tale processo trasferisce il moto ratstre rotazionali su scale di
lunghezza piu piccole.

L'energia cinetica, dunque, si trasferisce in uniasdi processo a cascata dalle
strutture rotazionali piu grandi a quelle piu piecdove viene dissipata.

Nel regime turbolento le equazioni della fluidodmea continuano ad essere valide
istantaneamente e localmente, tuttavia la loro lsimone diretta richiederebbe, a
causa delle dimensioni caratteristiche e dei teragtteristici del fenomeno, risorse
computazionali, troppo elevate.

Pertanto si rende necessaria una modellazionetddlalenza.

3.7.3. Il Modello Di Combustione Turbolenta

La turbolenza e caratterizzata da un flusso caeticasuale nelle tre dimensioni.
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Flussi turbolenti si formano ad alti numeri di Relds dove le forze viscose non
sono sufficienti a contrastare le forze inerzialiraoto risultante delle particelle del
fluido non segue piu traiettorie ordinate comegado di regime laminare. Quindi
un strategia per descrivere la fluidodinamica diregime turbolento consiste nel
considerare il moto come la sovrapposizione di wionmedio ® e di un moto

fluttuante nel tempaod’, con® generica grandezza:

Dove® & appunto la media temporale definita come:

1 t+At
® = lim — dt
tl—golo At J, ¢
Applicando questo concetto alle equazioni di Na@takes otteniamo le Reynolds

Averaged Navier-Stokes equations (RANS) nella fovetdoriale:
dp+V(pi) =0

opw) o o . _ —n =
SFTE + V(puu) = V(p) + V(uvu) — V(u u ) —pg
Dove V(u'v') il termine rappresenta la divergenza della meeiapdodotto delle

fluttuazioni delle velocita e si definiscono glidgfi di Reynolds con il tensore

rij = —pu,'u,.

Questi sforzi vengono definiti “apparenti” in quarmnion esistono fisicamente, ma
nascono dal processo di media delle equazioni didi&tokes.

Introducendo la grandezza ‘viscosita turbolenpiapossiamo esprimere il tensore

lij come:
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2 o) ()
T = —puU, u, =§pk5ij+ut< =+

an axi

1 , T
dovek = Eul,uf’ rappresenta I'energia cinetica turbolenta.

Per calcolargsi fa riferimento a diversi metodi e modelli.
Nel caso in esame si e utilizzato il modelle.lQuesto modello consiste nel risolvere

due equazioni addizionali per il trasporto di emeynetica turbolenta k
e della dissipazione turbolerda

6 2
(pe) +V(peu)=V [(u + &) VS] +C @—C £ 4
ot O,

1€ 1( 2€ l<

M+V(pku)—V[(u+ )Vk]+p pe

con la viscosita turbolenta modellata nel seguenddo:

k2
=pC, —
Ur pug

conP indice di produzione dell’energia cinetica turbdemmentreC,,, C,,, oy, €o,
sono valori costanti.

Il modellok-€ € molto utilizzato in ambito industriale perchébusto e non troppo
oneroso da un punto di vista computazionale (29). (3
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FIGURA 3.18: MODELLO TURBOLENZA.

3.8. Modello Della Combustione Adottato

Sulle sezioni di aspirazione sono stati impostivalore della pressione e la
composizione delle specie presenti.

I modello della combustione scelto é il Premixednmustion in quanto
effettivamente nel motore in oggetto il combusébdd il comburente vengono

miscelati prima dell'introduzione in camera di cambone.Figura 3.19
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FIGURA 3.19: MODELLO TURBOLENZA.

3.9. Modello Della Candela

La candela e posizionata su un asse ruotato dii§@8tto all’asse passante per il

centro delle valvole
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FIGURA 3.20: MODELLO CANDELA.
Il modello utilizzato come si pud vedere ddtigura 3.20¢ il LaminarFlame Speed

Model(31).

Nella sezione spark location sono state inseritecderdinate e il diametro

dell’elettrodo, sulla parte sinistra e stata insdtinizio scocco scintilla.

CAPITOLO 4
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4. SIMULAZIONI E CONFRONTO CON | DATI SPERIMENTALIDELLA
PUBBLICAZIONE DI RIFERIMENTO

4.1. Definizione Delle Condizioni Iniziali E Condine Al Contorno Per Il Calcolo

Per definire le proprieta del materiale che siaroy sotto la voce
Material—Fluid—Create/Editsono definite come segue

Si é scelto di simulare tre condizioni in funziodella composizione cioe la
condizione H100%CO0%, H75%C025% e F50%C0O50%. (1)

4.2. Proprieta Del Syngas

Le proprieta di miscele del Syngas possono vanatevolmente a seconda della
materie prime, la produzione e le proporzioni di.ga
La successiva Tabel@6 mostra un confronto tra vari componenti di Synges;

nostri test viene utilizzato soloxke¢ CO.

H co CHy
Fuel LHV (MJT/kg) [MIN ] (121) [10.8] (10.2) [12.7] (50.2) [35.8]
Air-Fuel Ratio (mass) [mole] (34.4) [2.38] (2.46) [2.38] (17.2) [9.52]
Peak flame Temp (K) (@ 1 atm 2378 2384 2223
Flammability Limit ¢(Lean/Rich) 0.01/7.17 0.34/ 6.80 0.54/1.69
Flame Speed at Stoich. (cm/sec) 270 45 33

Tabella 4.6: Proprieta dell'idrogeno, monossido di arbonio e metano(32).

Note: Fuel Lhv & il potere calorifico inferiore, Air Fuel Ratio & il rapporto di miscela aria-combustiile, Peak Flame Temp.
€ picco temperatura fiamma, Flammability Limit & il limite di infiammabilita e Flame speed at Stoich. éa velocita di fiamma
allo stechiometrico.
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4.3. Composizione Volume Standard Aria

Prima di iniziare inseriamo la composizione deifian condizioni standard riportata

qui sotto:
20.9476 @ +78.084 N+0.9365Ar +0.0319 CO
78.084+0.9365+0.0319=79.0524

79.0524/20.9476 = 3.7738

4.4. Considero Aria E Combustibile Seckhil.67

Considero aria e combustibili secchi con eccesanalper i seguenti casi (1):

1. H,100% CO 0% (volume)
2H+0x+3,77382N—2H,0+3,7738N

2. H,75% CO 25% (volume)
Ho+0,+3,77382N+CO—H,0+3,7738N+CO;,

3. H250% CO 50% (volume)
3H+20,+7,54764N+CO—3H,0+7,54764N+CO;,

Di seguito vengono calcolate il n° di moli d’arieepenti nei 3 casi:

1. 2H,+1,67Q+6,3022N 7,9722 moli d’aria

2. Hx+1,67GQ+6,3022N+CO 7,9722 moli d’aria
3. 3H,+3,340Q+12,6044N+CO 15,9444 moli d’aria

4.5.INIZIO E DURATA DELLA COMBUSTIONE PREMISCELATA
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La simulazione incomincia a 574° gradi di angolondinovella e termina a 60°

dopo il PMS.
Si é optato di fare tutta la camera di combustipeeché iltumble risultava

asimmetricarigura 3.21.

Non si considerano le valvole e il ricambio dell@ica quindi la simulazione
incomincia con la carica gia presente in came@udibustione.

Non si tiene conto sia della presenza dei gas @ik nello spazio morto sia

dell'esistenza del rendimento volumetrico di agpar@e =1 perché non si riesce a

riempire tutta la cilindrata e perché i gas fredabriescono parzialmente).

T
-a-.'-_&_-n“ -am...._

T

b ‘ " - "-. £
ﬂ“l“\\t l
\\ \\t \‘.».“

\‘\‘\\

i e

2=,

Mesh (Time=6.4815e-04) Apr 04, 2016
Crank Angle=703.50({deg) ANSYS FLUENT 13.0 (3d, dp, pbns, dynamesh, rke, transient)

FIGURA 4.21.: Motore CFR .

4.6. Calcolo Delle Condizioni Iniziali Pressiond&mperatura Della Carica
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L’assegnazione di valori da attribuire alle grarmeehe definiscono lo stato iniziale
e le condizioni al contorno viene condotta utilizda i dati indicati nel metodo
ASTM D2700-70 e cioe pressione iniziale pari a 16fiibar e temperatura della

carica pari a 149° Celsius.

4.11. Calcolo Della Legge Di Rilascio Calore (HRR)

Attraverso lo studio dei cicli di pressione (cighdicati) € possibile seguire
I'evoluzione del processo di combustione.

La legge temporale che descrive le modalita coguali I'energia termica del

combustibile viene adottata al sistema durante danbristione permette di
determinare la cosi dett@&gge di Rilascio Caloreneglio nota con termine inglese
Heat Release Ratghe viene anche indicata con la sigla HRR.

Considerando un motore e riferendosi ad un cetémtis durante il processo di
combustione, applicando il 1° principio della tedimamica, € possibile scrivere la

relazione:

Qp—Qs=de+fp-dV

Essendo:

Qp=calore prodotto in seno alla massa m evolventardara combustione, a partire
da un istante iniziale;

Qs=calore scambiato con l'esterno dalla massa in slaomassa m evolvente
durante la combustione, a partire da un istanizaile;;

U= energia interna totale;

p=pressione variabile nel volume disponibile =;p(t)

V=volume variabile =V/(t).
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Risulta:

U=m-¢c, T

Essendo:

c,=calore specifico a volume costante
T=temperatura termodinamica

m=massa evolvente

Con
_pV@®
R-m
ed
= G
(m)
Con

(m)=peso molecolare della massa evolvente
G=costante universale dei gas
Nella prima equazione si puo porre:
Qs=h-S-(T —T,)
Essendo:
h=coefficiente globale di scambio termico,
S=superficie di scambio con I'esterno S(t),
T=temperatura termodinamica del gas,
Tw=temperatura media delle pareti di scambio condies.
Molte sono le espressioni empiriche di h frutteglerimentazioni.

Una possibile espressione € la seguente:

h=c- p0.8 . T—0.4 . V—0.6 . vm0.8
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in cui:

V=volume disponibile V(t) [rf]
p=pressione indicata [NAn
vm=velocita media del pistone [m/s]

v=costante di proporzionalita che dipende dal tdpmotore (150-450)

4.7. Simulazione Cinetica Della Carica

Il programma NASA CEAcalcola composizioni di equilibrio chimico e le
proprieta di miscele complesse.

Le applicazioni includono assegnati stati termouhitcg prestazioni teoriche di un
razzo, Chapman-Jouguet detonazioni e paramettudeld'urto per shock
incidente e riflesso. CEA rappresenta l'ultimo wiaserie di programmi per
computer che sono stati sviluppati presso il ceditricerche NASA Lewis (ora
Glenn) nel corso degli ultimi 45 anni.

Di seguito € presente una tabella riassunisella 3.9.negliAllegati B, C eD si

trovano i file originali.

5> Chemical Equilibrium with Applications
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Unita
UL Laminar flame speed cm/s  |sperimentale
ger Critical rate of strain 1/s calcolata
o Adiabatic Unburnt thermal diffusivity cm/s calcolata
d Adiabatic unBurnt Density Kg/m? |da NASA CEARUN tp
Cp calore specifico a pressione costante KJ/Kg K |da NASA CEARUN tp
The Thermal conductivity mW/cm K [da NASA CEARUN tp
Tu Adiabatic unBurnt Temperature K dalla cinematica
Thb Adiabatic Burnt Temperature K da NASA CEARUN uv
Vd Viscosita dinamica milliP  |da NASA CEARUN tp
Ve Viscosita cinematica m2/s calcolata
The- U, _05-U,2 y, = Lar 207
a=— Cp Ger = o «
H100 H50 H75
UL 100 50 75
o 0,0417145 0,03752406 0,039615246

ger 119862,3974 33311,9626 70995,39469

Tb 3460,72 3092,11 3261,22

Vd 0,36521 0,3632 0,36478

d 11,682 12,856 12,279
Ve 3,126261-06 2,8251E-06 2,970761-06

Tabella 4.9: Cinetica chimica.

4.8. La Detonazione

La combustione simultaneaavviene in miscele omogenee esposte a temperatura
elevata ¥temperatura minima di autocombustione) per un tesyfficiente, detto

tempo di latenza, che si riduce all’aumentare deltaperatura.
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L’anomalia di combustione piu degna di nota ddtonazione caratterizzata dalla
presenza di onde di pressione (onde d’'urto cheusivono alla velocita del suono

nella camera di combustione) che generano la easdita rumorosita.

| fattori motoristici che facilitano la detonazione sono(28):.

a) perché accrescono la pressione e la temperatulall’end-gas

» alto rapporto di compressione

» alta temperatura dell’aria aspirata;

» alta temperatura delle pareti della camera di combustione (caso
tipico dei motori raffreddati ad aria);

e carico elevatg

e anticipo di accensione elevato (che da luogo ad elevatsipregli
fine combustione);

* localizzazione dell’end-gas @one caldenella camera di
combustione, come ad esempio la zona delle vaticdearico (in
prossimita di tali zone calde e pertanto opporjomiwe la candela
d’accensione);

» sovralimentazione(end gas a temperatura maggiore per la maggiore
temperatura d’ingresso dell’aria e soprattuttolperevate
temperature raggiunte durante la combustione ¢&ftetto
adiabatizzante della maggiore massa volumica a delggiore
temperatura delle pareti, la quale anche influehztamente la
temperatura degli end-gas, i quali ovviamenteosiano anche a

pressione assai maggiore);

b) perché facilitano il superamento del tempo di leenza (ritardando |l
momento in cui il fronte di fiamma raggiunge I'endgas)(28):
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* bassa turbolenza della caricgche da luogo a combustione lenta);
* bassa velocita di rotazion@lel motore (che produce bassa turbolenza);
» lungo percorso del fronte di flammaa causa di dimensioni (ad esempio:

grande alesaggio) e/o forma della camera di conunest

Tuttavia l'anticipo di accensione viene regolato oo certo coefficiente di sicurezza
rispetto al limite dell’incipiente detonazione.

Il fenomeno della detonazione sollecita sia me@zanente che termicamente gli
organi del motore, quindi deve essere accuratansstrgiurato, costituendo il

principale limite al’'aumento del rapporto volumetr di compressione dei motori

ad accensione comandata, limitandone pertantodimeento termodinamico ideale.
La normativa che piu interessa per lo studio difmnazione € ASTM D2700 che

ha permesso di svolgere la simulazione.

Una caratteristica chiave del design di questo neotthe lo rende ideale per la

prova di detonazione é:

« Rapporto di compressione variabile.

In questa maniera e possibile scegliere un rapplbtompressione idoneo.

4.9. Condizioni Operative Imposte Dalla Norma AST\M700.

La procedura di determinazione del numero di ot@delocombustibile in esame,
secondo la norma ASTM D 2700 (33) impone il rispelelle seguenti condizioni

operative durante una prova:

 velocita di rotazione900 + 9 giri/minuto con variazione massima amihiks
di 9 giri/minuto durante una prova;

» temperatura dell'aria aspirata38 °C £ 2.8 °C;
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» umidita assoluta dell'aria aspiratacompresa tra 3.56 € 7.12:ge« acqdKJ aria
seccs

« temperatura della miscela carburatd49 °C + 1 °C;

» liquido di raffreddamento del motoreniscela di acqua e glicole la cui
temperatura durante una prova deve essere di 10&@ A5 °C. Tale
temperatura deve mantenersi costante entro = 0.&uf@nte una prova. A
motore fermo il liquido refrigerante deve trovaaklivello inferiore del vetro
spia della torre evaporativa. A motore in funziohkvello del liquido di
raffreddamento deve corrispondere all'indicazio®®/EL HOT della torre
evaporativa con uno scostamento massimo di = 1 cm;

 olio lubrificante: gradazione SAE 30 con viscosita cinematica compirasa
9.3 e 12.5 mas, misurata a 100 °C;

» temperatura dell'olio lubrificante57 °C + 8 °C

» pressione dell'olio lubrificantecompresa tra 1.7 e 2.1 bar,

 anticipo di accensione/ariabile automaticamente in funzione dell'altedeh

cilindro.

4.10. Modello Detonazione Adottato

Per il modello della detonazione, ci sono due ¢azreni che sono incorporate in
ANSYS FLUENT.

Uno e dato dalla Douaud, mentre l'altro € un modgdineralizzato che riproduce
diverse correlazioni, date da Heywood

Quella utilizzata per il nostro studio e quellabtiuaud (generalizzata), di seguito

riportata, perché il nostro motore e ad A.C.

3.402 M)

— N Laa—1.7 . ( T
T =0.01768 (100) p e

Dove:
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ON é il numero di ottano (70+80)
rpm= giri motore
p = pressioneT = temperatura

| coefficienti utilizzati sono quelli previsti diefault da Fluent.

| Model Model Parameters
O off Pre-Exponential (s) Pressure Exponent
(®) Knock Model i" 0.01768 ‘-1. 7
_ Dp_hons Activation Temperature (k) Octane Number
(®) Douaud | 3800 ‘ 68
(_) Generalized
Octane Exponent _
3.402

oK Cancel Help

FIGURA 4.22.: Modello detonazione.

4.12. Risultati Con Tumble Pari A 0,37

Le simulazioni riportate di seguito sono state comiate con una ricerca effettuata
dalla Universita del Minnesota nelle medesime candi (p=10) e di inizio e fine
simulazione per quanto riguarda la pressione quisgetto a quella da me fatta
bisogna aggiungere la pressione atmosferica.

Le simulazioni sono fortemente correlate ai rigulsgperimentali ottenuti nelle
medesime condizioni dall’'Universita del Minnesaia, nei valori numerici che nella
forma dei grafici.

Si conclude pertanto che lo strumento di simulaziotilizzato, se opportunamente
predisposto, € in grado di prevedere i fenomendiatucon una accuratezza

accettabile in vista dei futuri sviluppi.
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FIGURA 4.23. : Mostra I'andamento della temperatura che é stato fatto con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per H250%/C050% con CR pari a 10:1.
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FIGURA 4.24. : Mostra I'andamento della pressione che é stato fatto con un rapporto di
equivalenza di 0,6 per H250% /C0O50% e in giallo quella della tesi Minnesota con CR pari a
10:1.
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FIGURA 4.25.: Mostra il tasso di rilascio di calore che é stato fatto con un rapporto di
equivalenza di 0,6 per H250%/C050% con CR pari a 10:1.
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Contours of Static Pressure (pascal) (Time=2.3148e-04) Apr 25, 2016
Crank Angle=691.25(deg) ANSYS FLUENT 13.0 (3d, dp, pbns, dynamesh, rke, transient)

FIGURA 4.26.: Foto pressione motore a 691.25° di manovella.
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Contours of Static Temperature (k) (Time=2.7778e-03) Apr 25, 2016
Crank Angle=705.00{deg) ANSYS FLUENT 13.0 (3d, dp, pbns, dynamesh, rke, transient)

FIGURA 4.27.: Foto pressione motore 705° di manovella.
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Contours of Static Temperature (k) (Time=5.3241e-03) Apr 25, 20186
Crank Angle=718.75(deg) ANSYS FLUENT 13.0 (3d, dp, pbns, dynamesh, rke, transient)

FIGURA 4.28.: Foto motore in alto abbiamo il cielo della testa ed in basso il pistone.
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Contours of Static Temperature (k) (Time=8.1019e-03) Apr 25, 2016
Crank Angle=733.75(deg) ANSYS FLUENT 13.0 (3d, dp, pbns, dynamesh, rke, transient)

FIGURA 4.29.: Foto motore in alto abbiamo il cielo della testa ed in basso il pistone.
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Contours of Static Temperature (k) (Time=1.0417e-02) Apr 25, 2016
Crank Angle=746.25(deg) ANSYS FLUENT 13.0 (3d, dp, pbns, dynamesh, rke, transient)

FIGURA 4.30.: Foto motore in alto abbiamo il cielo della testa ed in basso il pistone.

2.086+05 LINYN
1.97e+05
1.87e+05
1.77e+05
1.666+05
1.566+05
1.456+05
1.356+05
1,250+05
1.14e+05
1.04e+05
9.346+04
8.31e+04
7.27e+04
6.230+04
5.19e+04
4 156+04
3.11e+04
2.08e+04
1.04e+04
0.00e+00

FIGURA 4.31.: Pathline momento scintilla.
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FIGURA 4.32.: Pathline momento picco.

FIGURA 4.33.: Pathline momento fine .
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CURVA RILASCIO CALORE
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FIGURA 4.34..: Mostra il tasso di rilascio di calore che & stato fatto con un rapporto di
equivalenza di 0,6 per H2100%/C0O0% con CR pari a 10:1.
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FIGURA 4.35.:Mostra I'andamento della pressione che é stata fatta con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per H2100%/C00% e in blu quella della tesi Minnesota con CR pari a

10:1.
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Mostra I'andamento della temperatura che é stata fatta con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per H2100%/C0O0% con CR pari a 10:1.
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FIGURA 4.37. :Mostra il tasso di rilascio di calore che é stato fatto con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per H275%/C025% con CR pari a 10:1.
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FIGURA 4.38. : Mostra I'andamento della pressione che & stata fatta con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per H>75%/C025% e in verde quella della tesi Minnesota con CR pari a
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FIGURA 4.39.: Mostra I'andamento della temperatura che & stata fatta con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per H>75%/C025% con CR pari a 10:1.
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FIGURA 4.40. : Mostra il tasso di rilascio di calore che é stato fatto con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per i tre casi.
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FIGURA 4.41: Mostra il tasso di rilascio di calore che & stato fatto con un rapporto di

equivalenza di 0,6 per i tre casi confrontato con il Minnesota.
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FIGURA 4.42.: Streamline del flusso rilevate a +34° dopo il PMI a 6000 giri al minuto.
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FIGURA 4.43: Sezione frontale eseguita sul piano delle valvole; del campo di moto rilevato a
+34° dopo il PMI a 900 giri al minuto.
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FIGURA 4.44.: Streamline del flusso rilevate a +34° dopo il PMI a 6000 giri al minuto.

3.14. Risultati Detonazione

Le simulazioni di detonazione sono state fatte salacaso povero di idrogeno cioe
H, 50% CO50% perché risulta quella piu interessamteista delle applicazioni

commerciali.

La prova e stata fatta con un EQR pari a 0.81(25) e con un rapporto di

compressione pari a 10.
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FIGURA 3.42: LINEA DETONAZIONE CARICA H> 50% CO 50% (E RAPPRESENTATA LA CURVA
LIMITE DI DETONAZIONE RILEVATA SPERIMENTALMENTE DALLA UNIVERSITA DEL
MINNESOTA; TUTTI I PUNTI DEL PIANO A DESTRA DELLA CURVA RAPPRESENTANO

CONDIZIONI DI DETONAZIONE, QUELLI A SINISTRA CONDIZIONI DI NON DETONAZIONE;

IL TRAINGOLO RAPPRESENTA IL RISULTATO DELLA SIMULAZIONE IN ACCORDO CON I DATI

SPERIMENTALI).

Il ciclo sperimentalmente rilevato nella condiziop@pra citata € riportato nelle
figure seguenti.
Anche in questo caso si puo vedere che i risudigta simulazione sono in ottimo

accordo con i dati sperimentali presentati dallaversita del Minnesota (1).
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FIGURA 3.43.: Andamento della pressione nella camera di combustione con syngas se
confrontata con i grafici precedenti si nota che la pressione & molto piu alta circa 52 bar
contro i 34 bar della soluzione non detonante, in piu possiamo dire che nel primo tratto la

combustione assume un andamento normale per il fenomeno (la combustione)per poi

salire vertiginosamente.
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FIGURA 3.44.: Andamento della temperatura nella camera di combustione con syngas se
confrontata con i grafici precedenti si nota che & molto piu alta circa 2800 K contro i 2200 K
della soluzione non detonante, in pit possiamo dire che nel primo tratto la combustione
assume un andamento normale per il fenomeno (la combustione) per poi salire

vertiginosamente.
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FIGURA 3.45.: Andamento della curva di di rilascio calore nel caso della detonazione con

un rapporto di equivalenza di 0,6 per H>250% /C0O50% con CR pari a 10:1.
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FIGURA 3.46.: Andamento della temperatura a 579°.
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FIGURA 3.47.: Andamento della temperatura a 704°.
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FIGURA 3.48.: Andamento della temperatura a 705°.
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FIGURA 3.49.: Andamento della temperatura a 706°.
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FIGURA 3.50.: Andamento della temperatura a 708.75°.
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FIGURA 3.519.: Andamento della temperatura a 710°.
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FIGURA 3.52.: Andamento della temperatura a 711.25°,
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FIGURA 3.53.: Andamento della temperatura a 717.50°.
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FIGURA 3.54.: Andamento della temperatura a 740°.
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FIGURA 3.55.: Andamento della temperatura a 730.25°.
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FIGURA 4.56.: Pathline momento scintilla.

FIGURA 4.57.: Pathline momento picco.
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FIGURA 4.58.: Pathline momento fine.

CAPITOLO 5
5. SIMULAZIONE FANTASIA
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5.1. Introduzione

| risultati che seguono sono relativi a simulaziemi condizioni anche poco
realistiche.

Da una parte si € variata I'intensita del tumbfetaiando simulazioni per il valore
pari a O e per il valore pari a 1,4.

Il valore di 1,4 € come si € detto una valore Irstiao perché troppo alto rispetto ai
valori riportati in letteratura.

La simulazione e stata fatta per verificare 'iefhiza del tumble sul moto della carica
e quindi in definitiva sullandamento della combose.

Come dai grafici successivi si e verificato un note aumento della pressione e
della temperatura come conseguenza del miglioraamdella omogeneizzazione
della carica e dellaumento della velocita di costimne.

Il valore di tumble pari a O porta a risultati diqe differenti da quelli di tumble pari
a 0,37 i quali ultimi coincidono pero perfettamermian i risultati sperimentali
riportati dall’Universita del Minnesota: di consemza si puo concludere che, nella
camera di combustione in oggetto, i moti di tumééistono ma sono abbastanza
limitati.

Si sono poi svolte simulazioni con tumble pariZ/Ona velocita di rotazione pari a
1.500 e 3.000 giri al minuto: infatti la velocita rdtazione di 900 giri al minuto
riportata dall’'Universita del Minnesota sembra raditealistica se confrontata con
| valori dei regimi di rotazione degli impianti gtanari commercialmente
disponibili.

In questo capitolo vengono presentati i seguewtirladi simulazione:
1. Regime di rotazione di 900 giri al minuto ma contumble pari a zero,

2. Regime di rotazione di 1500 e 3000 giri al minuoa ¢umble 0,37,
3. Regime di rotazione di 900 giri al minuto ma contwmble pari a 1,4,
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5.2.Reqgime di rotazione di 900 giri al minuto ma cm tumble pari a zero

La prova consiste nel simulare la condizione dezionamento per 900 giri minuto e
tumble uguale a zero.
Nelle figure seguenti € mostrato, dapprima |'evamoe della pressione,

successivamente temperatura e curva di rilascoyesal

50

40

Pressione[bar]
= hJ P [4%] [£5]
(%, ] o] Ln (=] (%, ]
v

[
=]

570 620 670 720 770

Angolo manovellal?]

— ) 14 0,37

FIGURA 5.2.: Andamento della pressione nella camera di combustione con syngas con
tumble paria 0, 0,37 e 1,4.
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FIGURA 5.3.: Andamento della temperatura nella camera di combustione con syngas se
confrontata con i grafici precedenti si nota che & molto piu bassa circa 1900 bar contro i

2200 bar della soluzione presa dal Minnesota.
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FIGURA 5.4.: Mostra il tasso di rilascio di calore che é stato fatto con un rapporto di
equivalenza di 0,6 per H250%/C050% con CR pari a 10:1.

5.4.REGIME DI ROTAZIONE DI 1500 E 3000 GIRI AL MINTO
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La simulazione a regimi di rotazione del motore glevati e maggiormente simili a
quelli che si incontrano nei comuni motori commaligporta a risultati che sono
illustrati nei grafici di cui alle seguenti figuke5 e 5.6.

Si verifica in sostanza un leggero aumento delésgoni, dell’ordine di 2 bar di
picco sia per il regime di rotazione di 1500 rpne ger quello di 3.000 rpm.

Si puo pertanto concludere che I'aumento del regimetazione e sicuramente
positivo nei riguardi della potenza erogata.

Nei riguardi della coppia sembra quasi certameotgroproducente I'aumento del
regime di rotazione da 1500 rpm a 3000 rpm in quéatimento della pressione
media e trascurabile mentre aumentano sia la teryar (e quindi le perdite
termiche attraversi le pareti come si puo vedelleaddamento del secondo grafico)
sia gli attriti, le perdite di carico, ecc.

L’effettivita dellaumento della coppia a seguit@lthumento del regime di
rotazione da 900 a 1500 rpm deve essere valutdtonzione degli altri parametri
gia ricordati.

L’'aumento della pressione passando da 900 rpm @ d4&@ pud essere spiegato
dal’aumento delle velocita del pistone e quindilaearica che comportano una
maggiore turbolenza in camera di combustione e djuim definitiva una piu
completa e rapida combustione.

L’'uguaglianza delle pressioni a 1500 e 3000 rpm @sgere spiegata dal fatto che
comunque gia a 1500 rpm tutto il combustibile @éostauciato e 'aumento della

turbolenza indotto dall’aumento del regime di ratae risulta inutile.
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FIGURA 5.5.: Andamento della pressione nella camera di combustione con syngas se
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FIGURA 5.6.: Andamento della temperatura nella camera di combustione con syngas se

confrontata con vari regimi di rotazione.
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5.5. REGIME DI ROTAZIONE DI 900 GIRI AL MINUTO MA ON UN
TUMBLE PARIA 1,4
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FIGURA 5.7.: Andamento della temperatura nella camera di combustione con tumble pari a
1.4.
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FIGURA 5.8.: Andamento della pressione nella camera di combustione con tumble pari a 1.4.
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FIGURA 5.9.: Andamento curva di rilascio calore con tumble pari a 1.4.
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CAPITOLO 6

6. SENSITIVITA Al MOTI DELLA CARICA, AL TIME-STEP,ALLA FINEZZA
DELLA GRIGLIA

6.1. Time-Step

Con l'utilizzo dell’overset mesh, € necessario ssfdde un ulteriore criterio per la
scelta delle dimensioni del time-step.

Se una cella inattiva diventa attiva senza essata® $na cella “acceptor” per almeno
un time-step, non ci sara soluzione del time-stegrgrente in quella cella per
calcolare la soluzione al time-step successivo.

Quindi come in questo caso, la dimensione del 8tep-deve essere tale che |l
massimo spostamento della parte mobile sia paidithensioni della cella piu
piccola nella zona di sovrapposizione delle mesiichg tale schema richiede un
solo time-step precedente per calcolare la solezion

Come time-step ho utilizzato 0.25° considerataogisso e quindi valido ma per una
migliore verifica della sensitivita e stabilita poovato a vedere cosa succedeva se
veniva raddoppiato e quindi passare a 0.5° e f46i a

Come si puo vedere dalle figure successive I'anddéonealcolato della pressione e
della temperatura in camera di combustione, alnferw all'inizio della fase di
combustione, rimane perfettamente uguale (si vedecurva sola perché le altre
sono sovrapposte) alllaumentare del time step #3°Q 1° confermando cosi la

validita della scelta del time step 0,25°.
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FIGURA 6.1: Andamento della pressione in funzione della finezza degli step e della
dimensione delle celle. Con step compresi tra 0,25° e 1° e numero di celle compreso tra
51.198 e 508.128 la soluzione rimane stabile. Viene pertanto confermata la validita della

scelta di step 0,25° e 508.128 per la bonta della simulazione (le curve coincidono).
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FIGURA 6.2: Andamento della temperatura in funzione della finezza degli step e della
dimensione delle celle. Con step compresi tra 0,25° e 1° e numero di celle compreso tra
51.198 e 508.128 la soluzione rimane stabile. Viene pertanto confermata la validita della

scelta di step 0,25° e 508.128 per la bonta della simulazione (le curve coincidono).

6.2. Finezza Alla Griglia

Sviluppando il metodo delle differenze finite siigto che I'errore che si commette
nel sistema discreto & un infinitesimo del secaordine.

Se si aumenta il numero di punti della grigliasiduce l'intervalloAx tra un punto

e I'altro e pertanto I'errore nella soluzione nuicadiminuisce e la differenza tra
la soluzione numerica e quella esatta migliéigyra 6.1. e Figura 6.2).

Quindi, concludendo, si & scelto un numero di cpe a 508.128 in quanto la

soluzione € gia stabile con un numero di celle pdrb7.584 e pari 51.198 perché

I'andamento della pressione e della temperatuta Bapotesi coincide almeno fino
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all'inizio della fase di combustione, come e po#silevincere dalle figure

immediatamente precedenti.

6.2. Verifiche di sensitivita in fase di combusgon

Per maggiore sicurezza ho esteso anche alla fasendiustione I'analisi di
sensitivita sulla griglia e sullo step.

| risultati delle simulazioni effettuati con vaipitdi griglia e di step sono riportati
nelle successiveigura 6.3. e Figura 6.4

Con riferimento alla variabile maggiormente critida pressione all'interno del

cilindro) si puo notare che con step molto allargas® e 1°) e finezza di cella

grossolana (51.198 celle) comunque i risultati idc@ si discostano di pochi bar

(massimo 6) mentre gli andamenti delle simulazioom step 0,25° e celle pari

rispettivamente a 157.584 e 508.128 sono praticeeneoincidenti (errore

dell’ordine del decimo di bar al picco).

Analogamente per le temperature.

Quindi, concludendo, si possono considerare saffitemente stabili i risultati

ottenuti con step 0,25 ed un numero di celle pat08.128, come fatto nelle

simulazioni svolte ed esposte nella presente mwiazi
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FIGURA 6.3: Pressione sensitivita agli time step.
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FIGURA 6.5: Spaccato motore con 51.198 celle.

FIGURA 6.6: Motore con 51.198 celle.
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FIGURA 6.8: Spaccato motore con 51.198 celle.
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6.3. Considerazioni Conclusive

In questo studio di elaborazione che e stato moanti fino ad ora e stata descritta
l'attivita di studio e ricerca con un modello dimsilazione del processo di
combustione di syngas (miscele di¢diCO) in motori ad accensione comandata allo
scopo di valutarne I'andamento della combustiorfen@ a che punto possiamo
spingerci per ottenere il massimo delle prestazioni

Dallo studio condotto € emerso che 'aumento digeno incide fortemente sulle
velocita di propagazione del fronte di fiamma, tedd notare un completo sviluppo
della combustione gia al punto morto superiore.

| forti incrementi di pressione e i valori massimpressione in prossimita del punto
morto superiore denotano, infatti, una piu breveatiudella combustione ed un
completamento della stessa.

Considerando la criticita di tali condizioni di fzionamento, per garantire un
regolare funzionamento del motore, sono statizatilii diversi angoli di anticipo
all’accensione, maggiori per le percentuali diikferiori.

Maggiore e la percentuale di idrogeno addizionattaggiore deve essere il ritardo
all’accensione in modo da ottenere un andamente pedssioni indicate simile alle
condizioni indicate da Bika (1).

| risultati dei modello di calcolo sono in accoran quanto affermato nel Bika (1).
Le simulazioni, condotte utilizzando il modello nanco proposto, hanno consentito
anche di valutare le condizioni operative del metoel caso di detonazione per
vedere quale sarebbe il limite di questa tipolatjianotore e combustibile.

Dallo studio € emerso che operando con miscgelORb e CO 50% il motore detona
con un rapporto di compressione pari a 10 regidtramduzioni di prestazioni e
possibili rotture.

Infine sono state fatte delle prove a 1500 rpm 603fpm perché i motori in
commercio hanno queste velocita di rotazione eadailura 5.5. si vede che la
differenza tra i 1500 e 3000 rpm in termini di @iese € minima e si rischierebbe

invece di andare incontro a perdite di carico pavate, cosa contraria succede tra
11z



900 e 1500 rpm dove abbiamo un aumento evidenlz jpiEssione ma con perdite

di carico minori.
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Allegato A

/*************************************************************************

RR R R R ok kI S R R Ik I

UDF for ICinitialization with tunble

For ICflow, if only conbustion and power stroke is of
interest. The initial
condition normally contains tunble flow This udf provides a
tool to initialize
the flow field with user specified tunble ratio

How t o use the udf:

- Set up your |C case

- Modify the user inputs part of the udf.
Build the library

- Hook the DEFINE_INT udf

Initialize your flow field

Not e:
- UDF works in 2d axisymetry, and 3d.
- Pure 2d case does not have tunble and thus not supported (a
warning will be given).
- UDF works in both serial and parallel.

Witten by : Xiao HU (Fluent |nc)
Last updated : 11/17/2004

kkkkkhkhkkhhkhkkhkkhkkhkhhhhkhkkhkhkhkhhhhkhkkhkkhkhhhhkhkkhkhkhk hhhhkkkhkhkhhhhkkhkkhkk k hkhhkk,kkk k k hkhkkkk,k k k kkx*x***%

*********************/

# include "udf.h"
# include "sg. h"
# define RPM RP_Get Real ("dynanesh/in-cyn/crank-rpnt)

/********************************* LJSer |nput Stal'tS

*****************************************/

/* Initial tunble ratio and tunbl e axis*/
static real init_tunble ratio=0.37

static real tunble_axis[ND_ND|={0, 1, 0};
static real tunble_ origin[ND ND ={0, 0, 0.011};

/* This vari abl e defi nes whether the inialization occurs to the whol e
domai n or just sone cell zones */
enum

whol e_domai n, defined cell zones
}met hod = whol e_donmai n;

[* 1f defined_cell _zones is used in the above, then specify cell zone ID

list for initialization.
-1lis aflag so please keep it. */
static int Zone ID[]={3, 4, -1};
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/********************************** LJSer |nput ends

******************************************/

static void initialize cell _zone(Thread * t, real * onega)

{
cell t c;
real xc[ND_ND], x[ND_ND;

#if RP_2D
static int counter=0;
#endi f

/* loop over all cells */
begin_c | oop(c,t)

C CENTRO D(xc, c,t);
NV_W(x, =, xc,-,tunbl e_origin);

#if RP_2D
if (rp_axi)
{

C U(c,t)=NV_CRCSS X(omega, X);
C V(c,t)=NV_CRCSS Y(omega, X);
C Wc,t)=NV_CRCSS Z(onega, X);

}
el se
{
i f(counter == 0)
{
MessageO("\nNo initialization for pure 2D. Needs to
turn on 2d axi symetric with tunble!\n");
count er ++
}
}
#el se
C U(c, t)=NV_CRCSS X(onega, X);
C V(c,t)=NV_CRCSS Y(onega, X);
C Wec,t)=NV_CRCSS Z(onega, X);
#endi f
end_c_l oop(c,t)
}
DEFINE INI T(mmy_init_function, donain)
{
Thread *t;
int i;
real onega[ ND_ND], mag;
/* Normalize tunmble axis */
mag=NV_MAG(t unbl e_axi s) ;
NV_S(tunbl e_axis, /= nmag);
i f (RP_Get Bool ean("dynanmesh/ nodel s/in-cylinder?")==TRUE)
{
NV_VS(onega, =, tunble axis, *, RPM60.*2.*MPI*init _tunble ratio);
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i f (et hod == whol e_dormmai n)

{
/* loop over all cell threads in the domain */
thread_| oop_c (t, domain)

{
initialize_cell _zone(t, onega);
}
else if (method == defined_cell_zones)
{
i =0;
whi | e(Zone_| D i ] >=0)
{
t =Lookup_Thread(domai n, Zone IDi]);
initialize_cell_zone(t, onega);
i ++;
}
}
el se

MessageO("\n\nWong nethod for initialization calculation--
aborting!!'\n");

exit(0);
}
I nit_Face_Fl ux(donai n);
}
el se
{

MessageO("\nl C not turned on. No initialization is
perforned.\n");

}
}
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Allegato B (H250)
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NASA-GLENN CHEMICAL EQUILIBRIUM PROGRAM CER&, MAY 21,
2004
BY BONNIE MCBRIDE AND SANFORD GRDON
REFS: NASA RP-1311, PART I, 1994 AND NASA RBi1, PART II, 1996
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problem case=1010 tp t,k=763.64,

p,bar=27.2509, react fuel=H moles=1

t,k=763.64 oxid=Air moles=6.6356

t,k=763.64 fuel=CO moles=1 tk=763.64

output transport end

OPTIONS: TP=T HP=F SP=F TV=F UV=F SV=F DETN=BHOCK=F

REFL=F INCD=F

RKT=F FROZ=F EQL=F IONS=F SIUNIT=T DEBUGF=F HEDBG=F
DETDBG=F TRNSPT=T

T,K= 763.6400

TRACE= 0.00E+00 S/R= 0.000000E+00 H/R= 0.0000WE+ U/R=
0.000000E+00

P,BAR = 27.250900

REACTANT MOLES (ENERGY/R),K TEMR,DENSITY
EXPLODED FORMULA

F:H 1.000000 0.273828E+05 76300000 H

1.00000

O: Air 6.635600 0.167093E+04 7@3®.0000
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N 1.56168 O 0.41959 AR 0.00937 C0032
F: CO 1.000000 -0.116080E+05 743060000

C 1.00000 O 1.00000
SPECIES BEING CONSIDERED IN THIS SYSTEM
(CONDENSED PHASE MAY HAVE NAME LISTED
SEVERAL TIMES) LAST thermo.inp UPDATE: 9/09/04
g 3/98 *Ar g 7/97 *C tpis79 *CH g 4/02 CH2 g
4/02 CHS3 g11/00 CH20H g 7/00 CH30O g8/99 CH4 g
7/00 CH3OH srd 01 CH3OOH g 8/99 *CN g12/99 CNN tpis79
*CO g 9/99 *CO2 tpis9100H tpis91 *C2 g 6/01
C2H g 1/91 C2H2,acetylene g 5/01HEZXinylidene g 4/02
CH2CO,ketene g 3/02 O(CH)20 srd 01 HO(CO)20Hy 7/01 C2H3,vinyl
g 9/00 CH3CN g 6/96 CH3CO,acetyl g 1/00 @2H g 8/88
C2H40,ethylen-o g 8/88 CH3CHO,ethanal g 6/083COOH srd 01
OHCH2COOH g 7/00 C2H5 g 7/00 C2H6 g 8/88 CH3N2CHS3
g 8/88 C2H50H g 7/00 CH30OCH3 rd 81 CH302CH3 g 7/00
CCN tpis91 CNC srd OCCN tpis79 C2N2 g 8/00
Cc20 tpis79 *C3 n 4/98 C3H3,1-propyn 4/98 C3H3,2-propynl ¢
2/00 C3H4,allene
g 1/00 C3H4,propyne g 5/90 C3H4,cyclo-g 3/01 C3H5,allyl g 2/00
C3H6,propylene g 1/00 C3H6,cyclo- g 6/0BHBO,propylox g 6/97
C3H60,acetone g 1/02 C3H60,propanal g 7/@HTN-propyl g 9/85
C3H7,i-propyl g 2/00 C3HS8 g 2/003KB8O,1propanol g 2/00
C3H80,2propanol srd 01 CNCOCN g 7/880€ g tpis *C4 g
7/01 C4H2,butadiyne g 8/00 C4H4,1,3-cyclo n204H6,butadiene n10/93
C4H6,1butyne n10/93 C4H6,2butyne g 8/00 Céyto- n 4/88 C4H8,1-
butene n 4/88 CA4H8,cis2-buten n 4/88 CA4H$trekne n 4/88
C4H8,isobutene g 8/00 C4H8,cyclo g10/00 (CH3EO n10/84
C4H9,n-butyl nl10/84 C4H9,i-butyl g 1/93 C4blutyl g 1/93 C4H9,t-
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butyl g12/00 C4H10,n-butane g 8/00 C4H1Mudane g 6/01 C4N2 g
8/00 *C5 g 5/90 C5H6,1,3cyclo- g 1/93 C5H8Joy n 4/87 C5H10,1-
pentene g 2/01 C5H10,cyclo- nl1l0/84 C5H1ltyden g 1/93 C5H11,t-
pentyl nl0/85 Cb5H12,n-pentane nl1l0/85 C5HH1Xjigoee n10/85
CH3C(CH3)2CH3 g 2/93 C6H2 gl1/00 Ggithenyl g 8/00
C6H50,phenoxy g 8/00 C6H6 g 8/00 66H,phenol g 1/93
C6H10,cyclo n 4/87 C6H12,1-hexene g 6/90 CG6EW20- n10/83
C6H13,n-hexyl g 6/01 C6H14,n-hexane g 7/01 Tbenzyl g1/93 C7H8
g12/00 C7H80,cresol-mx n 4/87 C7H14,1-hepted®/88 C7H15,n-heptyl
n10/85 C7H16,n-heptane nl0/85 C7H16,2-methyld/&9 C8H8,styrene
n10/86 C8H10,ethylbenz n 4/87 C8H16,1-octent0/88 C8H17,n-octyl n
4/85 C8H18,n-octane n 4/85 C8H18,isooctane/88L0CI9H19,n-nonyl g
3/01 C10H8,naphthale n10/83 C10H21,n-decyl/0§ 8C12H9,0-bipheny g
8/00 C12H10,biphenyl g 6/97 *H ®5 HCN g 1/01 HCO
tpis89 HCCN g 6/01 HCCO g 6/01 HNC g 7/00 HNCO
g10/01 HNO tpis89 HNO2 g 5/99 HNOS3 g 4/02 HO2 tpis78
*H2 g 5/01 HCHO,formaldehy g 6/01CEB0OH g 8/89 H20 g
6/99 H202 g 6/01 (HCOOH)2 g 5/97 *N g 6/01 NCO g
4/99 *NH g 3/01 NH2 tpis89 NH3 tpis89 NH20OH tpis89
*NO g 4/99 NO2 j12/6408 tpis78 *N2 g 6/01
NCN g 5/99 N2H2 tpis89 NH2NO2 g 4/99 N2H4 g 4/99
N20O g 4/99 N203 tpis89 N204 g 4/99 N205 tpis89 N3
g 4/99 N3H g 5/97 *O g 4/02 *OH tpis89 *0O2 g 8/01
O3 n 4/83 C(gr) n 4/83 C(gr) n 4/83 C(gr) g11/99 H20(cr)
g 8/01 H20(L) g 8/01 H20(L)
SPECIES WITH TRANSPORT PROPERTIES

PURE SPECIES
Ar C CH4 CH3OH
CO CO2
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C2H2,acetylene C2H4

C2N2
HCN
NH3
NO2
O

02

H
H2 H20
NO
N2 N20

OH

BINARY INTERACTIONS

C
CH4
CO
o)
cO
CO2
CO2
CO2
CO2

H2
H2
H2
H20
H20

O
02
CO2
N2
02
H2
H20
N2
02

H2

N

N2

O
H20
N2
02
N2
02

NO

N2 N O

02

C2H6

N204

C2H50H
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NO O

N2 O
N2 02
o 02

O/F = 6.623498
EFFECTIVE FUEL EFFECTNEXIDANT MIXTURE

ENTHALPY h(2)/R h(R)/ hO/R
(KG-MOL)(K))KG ~ 0.54361937E+03  0.5768TEA02  0.12142889E+03
KG-FORM.WT./KG bi(2) bi(1 bOi
*H 0.34461321E-01  0.00000B800  0.45204081E-02
*N 0.00000000E+00  0.5391GBM1  0.46843560E-01
*0 0.34461321E-01  0.14486BH1 0.17106270E-01
*Ar 0.00000000E+00  0.3233GE93  0.28090898E-03
*C 0.34461321E-01  0.11018204  0.45299767E-02
POINTITN T H N O AR

C
1 27 763.640 -24525 -10.633 2.513 -20.924

-63.027

THERMODYNAMIC EQUILIBRIUM PROPERTIEST ASSIGNED
TEMPERATURE AND PRESSURE

CASE = 1010
REACTANT MOLES ENERGY TEMP
KJ/KGMOL K FUEL H
1.0000000 227674.631 763.640
OXIDANT  Air 6.6356000 13892.941 763.640
FUEL CcO 1.000000606515.160 763.640 O/F= 6.62350

%FUEL= 13.117338 R,EQ.RATIO=0.661755 PHI,EQ.RA@¥FI0.539569

THERMODYNAMIC PROPERTIES
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P, BAR 27.251
T, K 763.64

RHO, KG/CUM 1.2856 1

H, KIIKG  -1825.99

U, KJKG  -2037.97

G,KJKG  -7075.58

S, KJ/(KG)(K)  6.8744

M, (1/n) 29.953

(dLV/dLP)t  -1.00000

(dLV/dLT)p  1.0000

Cp, KJ(KG)(K) 1.1498

GAMMAS 1.3183

SON VEL,M/SEC  528.6

TRANSPORT PROPERTIES (GASES ONLY)
CONDUCTIVITY IN UNITS OF MILLIWATTS/(CM)(K)
VISC,MILLIPOISE 0.36320

WITH EQUILIBRIUM REACTIONS

Cp, KI(KG)(K) 1.1498

CONDUCTIVITY  0.5564

PRANDTL NUMBER  0.7506

WITH FROZEN REACTIONS

Cp, KJ/(KG)(K) 1.1498

CONDUCTIVITY  0.5564

PRANDTL NUMBER  0.7506

MOLE FRACTIONS

*Ar 0.00841
*CO2 0.13569
H20 0.06770
*N2 0.70155
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*O2 0.08665
* THERMODYNAMIC PROPERTIES FITTED TO 20000.K

PRODUCTS WHICH WERE CONSIDERED BUT WHOSE MOLE
FRACTIONS

WERE LESS THAN 5.000000E-06 FOR ALL ASSIGNED CDNIONS

*C *CH CH2 CH3 CH20H

CH30 CH4 CH3OH CGBi3H *CN

CNN *CO COOH *C2 C2H

C2H2,acetylene C2H2,vinylidene CH2CO,ketene HK)RD HO(CO)20H
C2H3,vinyl  CH3CN CH3CO,acetyl GC2H C2H40,ethylen-o
CH3CHO,ethanal CH3COOH OHCH2COOH G2H C2H6
CH3N2CH3 C2H50H CH30CH3 CHECH3 CCN

CNC OCCN C2N2 C20 *C3

C3H3,1-propynl C3H3,2-propynl C3H4,allene @3btopyne C3H4,cyclo-
C3H5,allyl  C3H6,propylene C3H6,cyclo- G3Bipropylox C3H60,acetone
C3H60,propanal C3H7,n-propyl C3H7,i-propyl CBH C3H80,1propanal
C3H80,2propanol CNCOCN C302 *C4 C4H2,butadiyne
C4H4,1,3-cyclo- C4H6,butadiene C4H6,1butyne &2Hutyne C4H6,cyclo-
C4H8,1-butene C4HS8,cis2-buten C4H8,tr2-butene &isbutene C4H8,cyclo-
(CH3COOH)2  C4H9,n-butyl C4H9,i-butyl C@jd-butyl C4H9,t-butyl
C4H10,n-butane C4H10,isobutane C4N2 *C5 C5H6,1,3cyclo-
C5H8,cyclo- C5H10,1-pentene C5H10,cyclo- Qhlpentyl C5H11,t-pentyl
C5H12,n-pentane C5H12,i-pentane CH3C(CH3)2CH3 Z6H  C6H5,phenyl
C6H50,phenoxy C6H6 C6H50H,phenol C6Myclo- C6H12,1-hexene
C6H12,cyclo- C6H13,n-hexyl C6H14,n-hexane CHkdnzyl C7H8
C7H80,cresol-mx C7H14,1-heptene C7H15,n-heptyl G R-heptane C7H16,2-
methylh

C8H8,styrene C8H10,ethylbenz C8H16,1-octene J8koctyl C8H18,n-

octane
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C8H18,isooctane C9H19,n-nonyl C10H8,naphthaleH210n-decyl C12H9,0-
bipheny

C12H10,biphenyl *H HCN HCO  HCCN

HCCO HNC HNCO HNO  HNO2

HNO3 HO2 *H2 HCkformaldehy HCOOH

H202 (HCOOH)2  *N NCO  *NH

NH2 NH3 NH20H *NO  NO2

NO3 NCN N2H2 NNQ2 N2H4

N20 N203 N204 N2O N3 N3H *0
*OH 03 C(gr)

H20O(cr) H20(L)

Allegato C (H2100)
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NASA-GLENN CHEMICAL EQUILIBRIUM PROGRAM CE2, MAY 21,
2004
BY BONNIE MCBRIDE AND SANFORDGRDON
REFS: NASA RP-1311, PART I, 1994 AND NASA RBi1, PART II, 1996
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problem case=1010
tp t,k=763.64, p,bar=27.2509, react

fuel=H moles=2 tk=763.64 oxid=Air
moles=6.6356 t,k=763.64 output transport
end

OPTIONS: TP=T HP=F SP=F TV=F UV=F SV=F DETN=SHOCK=F
REFL=F INCD=F RKT=F FROZ=F EQL=F IONS=F SIUNT DEBUGF=F
SHKDBG=F DETDBG=F TRNSPT=T
T,K= 763.6400
TRACE= 0.00E+00 S/R= 0.000000E+00 H/R= 0.00004@E U/R=
0.000000E+00
P,BAR = 27.250900
REACTANT MOLES (ENERGY/R),K TEMR DENSITY
EXPLODED FORMULA
F:H 2.000000 0.273828E+05 ®©8630.0000
H 1.00000
O: Air 6.635600 0.167093E+04 'B33.0.0000
N 1.56168 O 0.41959 AR 0.00937 ©0032
SPECIES BEING CONSIDERED IN THIS SYSTEM
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(CONDENSED PHASE MAY HAVE NAME LISTED

SEVERAL TIMES) LAST thermo.inp UPDATE: 9/09/04

g 3/98 *Ar g 7/97 *C tpis79 *CH g 4/02 CH2 g
4/02 CH3 gl1/00 CH20OH g 7/00 CH3O g8/99 CH4 g
7/00 CH30OH srd 01 CH30OOH g 8/99 *CN g12/99 CNN tpis79
*CO g 9/99 *CO2 tpis9100H tpis91 *C2 g 6/01
C2H g 1/91 C2H2,acetylene g 5/02HEyvinylidene g 4/02

CH2CO,ketene g 3/02 O(CH)20 srd 01 HO(C®20 g 7/01 C2H3,vinyl

g 9/00 CH3CN g 6/96 CH3CO,acetyl g 1/00 Ha2 g 8/88

C2H40,ethylen-o g 8/88 CH3CHO,ethanal g 6@E3COOH srd 01
OHCH2COOH g 7/00 C2H5 g 7/00 C2H6 g 8/88 CH3N2CHS3
g 8/88 C2H50H g 7/00 CH30OCH3 rd 8 CH302CH3 g 7/00
CCN tpis91 CNC srd OCCN tpis79 C2N2 g 8/00
C20 tpis79 *C3 n 4/98 C3H3,1-propyn 4/98 C3H3,2-propynl ¢
2/00 C3H4,allene g 1/00 C3H4,propyne g 508H4,cyclo- g 3/01

C3H5,allyl g 2/00 C3H6,propylene g 1/00 C3ty6lo- g 6/01

C3H60,propylox g 6/97 C3H60,acetone g 1/02H&O,propanal g 7/01
C3H7,n-propyl

g 9/85 C3H7,i-propyl g 2/00 C3H8 g 2/00 C3H80O,1propanol g 2/00
C3H80,2propanol srd 01 CNCOCN g 7/880€ g tpis *C4 g
7/01 C4H2,butadiyne g 8/00 C4H4,1,3-cyclo A20C4H6,butadiene n10/93
C4H6,1butyne n10/93 C4H6,2butyne g 8/00 €4¥Ltlo- n 4/88 C4HS,1-
butene n 4/88 C4H8,cis2-buten n 4/88 C4B&trtene n 4/88

C4HS8,isobutene g 8/00 C4HS8,cyclo g10/00 (CHBE{2 nl10/84 C4H9,n-
butyl n10/84 CA4H9,i-butyl g 1/93 C4H9,sydut g 1/93 C4H9,t-butyl

g12/00 C4H10,n-butane g 8/00 C4H10,isobuta20ty C4N2 g 8/00
*C5 ¢ 5/90 C5H6,1,3cyclo- g 1/93 C5H8,cyclo-n 4/87 C5H10,1-pentene
g 2/01 C5H10,cyclo- n10/84 C5H11,pentyl 1/93 C5H11,t-pentyl n10/85
C5H12,n-pentane n10/85 C5H12,i-pentane nl10/BBCICH3)2CH3 g 2/93
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C6H2 g11/00 C6H5,phenyl g 8/06H50,phenoxy g 8/00 C6H6
g 8/00 C6H50H,phenol g 1/93 C6H10,cyclo v4B6H12,1-hexene g 6/90
C6H12,cyclo- n10/83 C6H13,n-hexyl g 6/01 H14,n-hexane ¢ 7/01
C7H7,benzyl g 1/93 C7H8 g12/00 C7H80O,dreso n 4/87 C7H14,1-
heptene n10/83 C7H15,n-heptyl n10/85 C7H1@ptdme nl1l0/85 C7H16,2-
methylh n 4/89 C8H8,styrene n10/86 C8H10,&byt n 4/87 C8H16,1-
octene n10/83 C8H17,n-octyl n 4/85 C8H18 taoe n 4/85
C8H18,isooctane n10/83 C9H19,n-nonyl g 3/010KA,naphthale n10/83
C10H21,n-decyl g 8/00 C12H9,0-bipheny g 8002H10,biphenyl g 6/97
*H g 6/01 HCN g 1/01 HCO tpis89 HCCN g 6/01
HCCO g 6/01 HNC g 7/00 HNCO  g10/01 HNO tpis89 HNO2
g 5/99 HNO3 g 4/02 HO2 tpis78 *H2 g 5/01 HCHO,formaldehy
g 6/01 HCOOH g 8/89 H20 g 6/99 022 g 6/01 (HCOOH)2
g 5/97 *N g 6/01 NCO 49 *NH g 3/01 NH2 tpis89
NH3 tpis89 NH20H tpis89 *NO g 4/99 NO2 j12/64
NO3 tpis78 *N2 g 6/01 NCN g 5/99 N2H2 tpis89 NH2NO2
g 4/99 N2H4 g 4/99 N20 g 4/99 N203  tpis89 N204 g
4/99 N20O5 tpis89 N3 g 4/99 N3H g 5/97 *O g 4/02 *OH
tpis89 *0O2 g 8/01 O3 n4/83 C(gr) n4/83 C(qgr) n 4/83
C(gr) g11/99 H20(cr) g 8/01 H20(L) g 8/01 H20(L)

SPECIES WITH TRANSPORT PROPERTIES

PURE SPECIES

Ar C CH4 CH3OH

CO CO2

C2H2,acetylene C2H4 C2H6 C2H50H
C2N2 H

HCN H2 H20 N

NH3 NO

NO2 N2 N20 N204
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O OH

02
BINARY INTERACTIONS
C O
CH4 02
CO CO2
CO N2
CO 02
CO2 H2
CO2 H20
CO2 N2
CO2 02
H H2
H N
H N2
H O
H2 H20
H2 N2
H2 02
H20 N2
H20 02
N NO
N N2 N O

N 02
NO O
N2 O
N2 02

o 02

O/F = 95.343435
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EFFECTIVE FUEL EFFECTINEXIDANT MIXTURE

ENTHALPY h(2)/R h(R®) hO/R
(KG-MOL)(K))KG ~ 0.27167101E+05 0.576FTE+02  0.33907066E+03
KG-FORM.WT./KG bi(2) i bOi
*H 0.99212255E+00  0.00000B+00  0.10297770E-01
*N 0.00000000E+00  0.53%6B-01  0.53356268E-01
*O 0.00000000E+00  0.14488B-01  0.14335688E-01
*Ar 0.00000000E+00  0.32388E-03  0.31996405E-03
*C 0.00000000E+00  0.110482-04  0.10898935E-04
POINTITN T H N O AR

C
1 30 763.640 -24.253 -10.61612.331 -20.889

-69.516

THERMODYNAMIC EQUILIBRIUM PROPERTIEBT ASSIGNED
TEMPERATURE AND PRESSURE

CASE = 1010
REACTANT MOLES ENERGY TEMP
KJ/KG-MOL K
FUEL H 2.000000@27674.631 763.640
OXIDANT  Air 6.635600013892.941 763.640 O/F= 95.34343

%FUEL= 1.037953 R,EQ.RATIO=0.360686 PHI,EQ.RA@¥I0.359713
THERMODYNAMIC PROPERTIES

P, BAR 27.251

T, K 763.64

RHO, KG/CUM 1.1682 1
H, KJ/KG -722.60

U, KI/KG -955.88

G,KJKG  -6351.70
S, KJ/(KG)(K) 7.3714
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M, (1/n) 27.218

(dLV/dLP)t  -1.00000

(dLV/dLT)p  1.0000

Cp, KJI(KG)(K) 1.1898

GAMMAS 1.3454

SON VEL,M/SEC  560.2

TRANSPORT PROPERTIES (GASES ONLY)
CONDUCTIVITY IN UNITS OF MILLIWATTS/(CM)(K)

VISC,MILLIPOISE 0.36521

WITH EQUILIBRIUM REACTIONS

Cp, KI(KG)(K) 1.1898

CONDUCTIVITY  0.5798

PRANDTL NUMBER 0.7495 WITH

FROZEN REACTIONS

Cp, KJ/(KG)(K) 1.1898
CONDUCTIVITY  0.5797
PRANDTL NUMBER 0.7495 MOLE

FRACTIONS

*Ar 0.00871
*CO2 0.00030
H20 0.14014
*N2 0.72613
*O2 0.12472

*THERMODYNAMIC PROPERTIES FITTED TO 20000.K
PRODUCTS WHICH WERE CONSIDERED BUT WHOSE MOLE
FRACTIONS
WERE LESS THAN 5.000000E-06 FOR ALL ASSIGNED BDITIONS
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*C *CH CH2 GH CH20H

CH30 CH4 CH3O0OH 8BOH *CN

CNN *CO COOH 2C C2H

C2H2,acetylene C2H2,vinylidene CH2CO, ketene CKD)RO HO(CO)20H
C2H3,vinyl CH3CN CH3CO,acetyl W2 C2H40,ethylen-o
CH3CHO,ethanal CH3COOH OHCH2COOH H62 C2H6
CH3N2CH3 C2H50H CH30CHS3 EDHPCH3 CCN

CNC OCCN C2N2 @2 *C3 C3HS3,1-propynl C3HS3,2-

propynl C3H4,allene C3H4,propyne C3H4,cyclo

C3H5,allyl  C3H6,propylene C3H6,cyclo- H&O,propylox C3H60,acetone
C3H60,propanal C3H7,n-propyl C3H7,i-propyl HE3 C3H80,1propanol
C3H80,2propanol CNCOCN C302 4*C C4H2,butadiyne
C4H4,1,3-cyclo- C4H6,butadiene C4H6,1butyne HE2butyne C4H6,cyclo-
C4H8,1-butene C4HS8,cis2-buten C4H8,tr2-butend&¥obutene C4H8,cyclo-
(CH3COOH)2  C4H9,n-butyl C4H9,i-butyl B9,s-butyl C4H9,t-butyl
C4H10,n-butane C4H10,isobutane C4N2 5*C C5H6,1,3cyclo-
C5H8,cyclo- C5H10,1-pentene C5H10,cyclo- HCH,pentyl C5H11,t-pentyl
C5H12,n-pentane C5H12,i-pentane CH3C(CH3)2CH3HZC6 C6H5,phenyl
C6H50,phenoxy C6H6 C6H50H,phenol HCB,cyclo- C6H12,1-hexene
C6H12,cyclo- C6H13,n-hexyl C6H14,n-hexaneHTZDbenzyl C7HS8
C7H80,cresol-mx C7H14,1-heptene C7H15,n-heptyHT&/n-heptane C7H16,2-
methylh

C8H8,styrene C8H10,ethylbenz C8H16,1-octenelXlZ&n-octyl C8H18,n-octane
C8H18,isooctane CO9H19,n-nonyl C10H8,naphthal@H21,n-decyl C12H9,0-
bipheny

C12H10,biphenyl *H HCN |ac HCCN
HCCO HNC HNCO BN HNO2
HNO3 HO2 *H2 HO,formaldehy HCOOH
H202 (HCOOH)2  *N KC *NH
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NH2
NO3
N20
*OH
H20O(cr)

NH3
NCN
N203

03

H20(L)

NH20H
N2H2
N204

C(gn)

N
RNO2
(015%

NO2
N2H4
N3 N3H

*O
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Allegato D (H275)
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NASA-GLENN CHEMICAL EQUILIBRIUM PROGRAM CER&, MAY 21,
2004
BY BONNIE MCBRIDE AND SANFORD GRDON
REFS: NASA RP-1311, PART I, 1994 AND NASA RB1i1, PART II, 1996

kkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkhkkhhkkkkhkkhkkhkkkhkkhkkkkkkkhkkhkkkkx kkkkkkkkkkkkkkk

kkkkkkkkkkkkk

problem case=1010 tp t,k=763.64,

p,bar=27.2509, react fuel=H moles=3

t,k=763.64 oxid=Air moles=13.2712

t,k=763.64  fuel=CO moles=1 t,k=763.64

output transport end

OPTIONS: TP=T HP=F SP=F TV=F UV=F SV=F DETN=BHOCK=F

REFL=F INCD=F

RKT=F FROZ=F EQL=F IONS=F SIUNIT=T DEBUGF=F HEDBG=F
DETDBG=F TRNSPT=T

T,K= 763.6400

TRACE= 0.00E+00 S/R= 0.000000E+00 H/R= 0.0000GmE+ U/R=
0.000000E+00

P,.BAR = 27.250900

REACTANT MOLES (ENERGY/R),K TEMR,DENSITY
EXPLODED FORMULA

F:H 3.000000 0.273828E+05 786300000 H

1.00000
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O: Air 13.271200 0.167093E+04 7@3®0000

N 1.56168 O 0.41959 AR 0.00937 C0032
F: CO 1.000000 -0.116080E+05 743060000

C 1.00000 O 1.00000
SPECIES BEING CONSIDERED IN THIS SYSTEM
(CONDENSED PHASE MAY HAVE NAME LISTED
SEVERAL TIMES) LAST thermo.inp UPDATE: 9/09/04
g 3/98 *Ar g 7/97 *C tpis79 *CH g 4/02 CH2 g
4/02 CHS3 g11/00 CH20H g 7/00 CH30O g8/99 CH4 g
7/00 CH3OH srd 01 CH3OOH g 8/99 *CN g912/99 CNN tpis79
*CO g 9/99 *CO2 tpis9100H tpis91 *C2 g 6/01
C2H g 1/91 C2H2,acetylene g 5/01HEZZXinylidene g 4/02
CH2CO,ketene g 3/02 O(CH)20 srd 01 HO(CO)20Hy 7/01 C2H3,vinyl
g 9/00 CH3CN g 6/96 CH3CO,acetyl g 1/00 @2H g 8/88
C2H40,ethylen-o g 8/88 CH3CHO,ethanal g 6/083COOH srd 01
OHCH2COOH g 7/00 C2H5 g 7/00 C2H6 g 8/88 CH3N2CHS3
g 8/88 C2H50H g 7/00 CH30OCH3 rd 81 CH302CH3 g 7/00
CCN tpis91 CNC srd OCCN tpis79 C2N2 g 8/00
C20 tpis79 *C3 n 4/98 C3H3,1-propyn 4/98 C3H3,2-propynl ¢
2/00 C3H4,allene
g 1/00 C3H4,propyne g 5/90 C3H4,cyclo-g 3/01 C3H5,allyl g 2/00
C3H6,propylene g 1/00 C3H6,cyclo- g 6/0BHBO,propylox g 6/97
C3H60,acetone g 1/02 C3H60,propanal g 7/BHTn-propyl g 9/85
C3H7,i-propyl g 2/00 C3H8 g 2/003HKBO,1propanol g 2/00
C3H80,2propanol srd 01 CNCOCN g 7/880€ g tpis *C4 g
7/01 C4H2,butadiyne g 8/00 C4H4,1,3-cyclo n204H6,butadiene n10/93
C4H6,1butyne n10/93 C4H6,2butyne g 8/00 Céyo- n 4/88 C4H8,1-
butene n 4/88 C4H8,cis2-buten n 4/88 CA4H$trene n 4/88
C4H8,isobutene g 8/00 C4HS8,cyclo g10/00 (CH3E®O n10/84

134



C4H9,n-butyl nl10/84 CA4H9,i-butyl g 1/93 C4blutyl g 1/93 C4H9,t-
butyl g12/00 C4H10,n-butane g 8/00 C4H1bugane g 6/01 C4N2 g
8/00 *C5 g 5/90 C5H6,1,3cyclo- g 1/93 C5H8Joy n 4/87 C5H10,1-
pentene g 2/01 C5H10,cyclo- nl1l0/84 C5H1ltypen g 1/93 C5H11,t-
pentyl nl0/85 Cb5H12,n-pentane nl1l0/85 C5H5Hl1Xjigee nl0/85
CH3C(CH3)2CH3 g 2/93 C6H2 gl1/00 Ggithenyl g 8/00
C6H50,phenoxy g 8/00 C6H6 g 8/00 66H,phenol g 1/93
C6H10,cyclo n 4/87 C6H12,1-hexene g 6/90 C6EM20- n10/83
C6H13,n-hexyl g 6/01 C6H14,n-hexane g 7/01 Tbenzyl ¢g1/93 C7H8
g12/00 C7HB8O,cresol-mx n 4/87 C7H14,1-heptet®/88 C7H15,n-heptyl
n10/85 C7H16,n-heptane nl10/85 C7H16,2-methyld/8® C8HS8,styrene
n10/86 C8H10,ethylbenz n 4/87 C8H16,1-octent)/88 C8H17,n-octyl n
4/85 C8H18,n-octane n 4/85 C8H18,isooctane/88L0CI9H19,n-nonyl g
3/01 C10H8,naphthale n10/83 C10H21,n-decyl/0f 8C12H9,0-bipheny g
8/00 C12H10,biphenyl g 6/97 *H 5 HCN g 1/01 HCO
tpis89 HCCN g 6/01 HCCO g 6/01 HNC g 7/00 HNCO
g10/01 HNO tpis89 HNO2 g 5/99 HNOS3 g 4/02 HO2 tpis78
*H2 g 5/01 HCHO,formaldehy g 6/01CEB0OH g 8/89 H20 g
6/99 H202 g 6/01 (HCOOH)2 g 5/97 *N g 6/01 NCO g
4/99 *NH g 3/01 NH2 tpis89 NH3 tpis89 NH20H tpis89
*NO g 4/99 NO2 j12/6408 tpis78 *N2 g 6/01
NCN g 5/99 N2H2 tpis89 NH2NO2 g 4/99 N2H4 g 4/99
N20O g 4/99 N203 tpis89 N204 g 4/99 N205 tpis89 N3
g 4/99 N3H g 5/97 *O g 4/02 *OH tpis89 *0O2 g 8/01
O3 n 4/83 C(gr) n 4/83 C(gr) n 4/83 C(gr) g11/99 H20(cr)
g 8/01 H20(L) g 8/01 H20(L)
SPECIES WITH TRANSPORT PROPERTIES

PURE SPECIES
Ar C CH4 CH3OH
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CO

CO2

C2H2,acetylene C2H4

C2N2
HCN
NH3
NO2
O

02

H
H2 H20
NO
N2 N20

OH

BINARY INTERACTIONS

C
CH4
cO
cO
CoO
CcOo2
cO2
CcOo2
CcOo2

H2
H2
H2
H20
H20

O
02
CcO2
N2
02
H2
H20
N2
02

H2

N

N2

O
H20
N2
02
N2
02

NO

N2 N O

C2H6

N204

C2H50H
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N 02

NO O

N2 O

N2 02
0 02

O/F = 12.386506
EFFECTIVE FUEL EFFECTINEXIDANT MIXTURE

ENTHALPY h(2)/R h(R)/ hO/R
(KG-MOL)(K)/)KG ~ 0.22730092E+04  0.5768THA02  0.22317672E+03
KG-FORM.WT./KG bi(2) b1 bOi
*H 0.96668420E-01  0.00000B600  0.72213330E-02
*N 0.00000000E+00  0.5391GBD1  0.49888260E-01
*0 0.32222807E-01  0.14486B01 0.15811019E-01
*Ar 0.00000000E+00  0.32336H93  0.29916728E-03
*C 0.32222807E-01  0.110182D4  0.24173015E-02
POINTITN T H N O AR

C
1 28 763.640 -24.363 -10.624 2.415 -20.907

-63.896

THERMODYNAMIC EQUILIBRIUM PROPERTIEST ASSIGNED
TEMPERATURE AND PRESSURE

CASE = 1010
REACTANT MOLES ENERGY TEMP
KJ/KGMOL K FUEL H
3.0000000 227674.631 763.640
OXIDANT  Air 13.2712000 13892.941 763.640
FUEL CO 1.00000006515.160 763.640 O/F= 12.38651

%FUEL= 7.470209 R,EQ.RATIO=0.534138 PHI,EQ.RABFI0.449641

137



THERMODYNAMIC PROPERTIES
P, BAR 27.251

T, K 763.64

RHO, KG/CUM 1.2279 1

H, KIIKG  -1310.16

U, KIKG  -1532.09

G,KIKG  -6749.15

S, KJ/(KG)(K)  7.1225

M, (1/n) 28.609

(dLV/dLP)t  -1.00000

(dLV/dLT)p  1.0000

Cp, KI(KG)(K) 1.1685

GAMMAS 1.3310

SON VEL,M/SEC  543.5

TRANSPORT PROPERTIES (GASES ONLY)
CONDUCTIVITY IN UNITS OF MILLIWATTS/(CM)(K)

VISC,MILLIPOISE 0.36478

WITH EQUILIBRIUM REACTIONS

Cp, KI(KG)(K) 1.1685

CONDUCTIVITY  0.5684

PRANDTL NUMBER  0.7499

WITH FROZEN REACTIONS

Cp, KI(KG)(K) 1.1685

CONDUCTIVITY  0.5684

PRANDTL NUMBER  0.7499

MOLE FRACTIONS

*Ar 0.00856
*CO2 0.06916
H20 0.10330
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*N2 0.71362
*O2 0.10536
* THERMODYNAMIC PROPERTIES FITTED TO 20000.K
PRODUCTS WHICH WERE CONSIDERED BUT WHOSE MOLE
FRACTIONS
WERE LESS THAN 5.000000E-06 FOR ALL ASSIGNED CDNIONS

*C *CH CH2 CH3 CH20H

CH30 CH4 CH3OH CGB3H *CN

CNN *CO COOH *C2 C2H

C2H2,acetylene C2H2,vinylidene CH2CO,ketene HK)ED HO(CO)20H
C2H3,vinyl CH3CN CH3CO,acetyl C2H C2H40,ethylen-o
CH3CHO,ethanal CH3COOH OHCH2COOH G2H C2H6
CH3N2CH3 C2H50H CH30CH3 CHECH3 CCN

CNC OCCN C2N2 C20 *C3

C3H3,1-propynl C3H3,2-propynl C3H4,allene d3btopyne C3H4,cyclo-
C3H5,allyl  C3H6,propylene C3H6,cyclo- GOBBipropylox C3H60,acetone
C3H60,propanal C3H7,n-propyl C3H7,i-propyl CGBH C3H80,1propanol
C3H80,2propanol CNCOCN C302 *C4 C4H2,butadiyne
C4H4,1,3-cyclo- C4H6,butadiene C4H6,1butyne 62Hutyne C4H6,cyclo-
C4H8,1-butene C4H8,cis2-buten C4H8,tr2-butene &¥dbbutene C4H8,cyclo-
(CH3COOH)2  C4H9,n-butyl C4H9,i-butyl C@jd-butyl C4H9,t-butyl
C4H10,n-butane C4H10,isobutane C4N2 *C5 C5H6,1,3cyclo-
C5H8,cyclo- C5H10,1-pentene C5H10,cyclo- QChlpentyl C5H11,t-pentyl
C5H12,n-pentane C5H12,i-pentane CH3C(CH3)2CH3 Z6H  C6H5,phenyl
C6H50,phenoxy C6H6 C6H50H,phenol €BHyclo- C6H12,1-hexene
C6H12,cyclo- C6H13,n-hexyl C6H14,n-hexane CHkdnzyl C7H8
C7H80,cresol-mx C7H14,1-heptene C7H15,n-heptyl G R-heptane C7H16,2-
methylh
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C8HS8,styrene C8H10,ethylbenz C8H16,1-octene @ioctyl C8H18,n-
octane
C8H18,isooctane C9H19,n-nonyl C10H8,naphthaleH210n-decyl C12H9,0-
bipheny

C12H10,biphenyl *H HCN HCO  HCCN

HCCO HNC HNCO HNO  HNO2

HNO3 HO2 *H2 HCkformaldehy HCOOH

H202 (HCOOH)2  *N NCO  *NH

NH2 NH3 NH20H *NO  NO2

NO3 NCN N2H2 NNQ2 N2H4

N20 N203 N204 N2O N3 N3H *0
*OH 03 C(gr)

H20(cr) H20(L)
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