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RESUMEN

Se presentan los fundamentos tecricos de un modelo matemdtico de simulacion numérica cero-
dimensional para la prediccion y andlisis de las principales emisiones de los productos de
combustion en un motor de combustion interna de encendido por chispa (E.CH.). El modelo se
basa en la solucion numérica de las ecuaciones de conservacion de la energia, continuidad y
ecuacion de estado de gases ideales. En la fase de combustion, se considera que ésta se realiza
en dos zonas. Durante las fases de combustion y expansion, se utilizan ecuaciones de equilibrio
quimico para la zona de gases, productos de la combustion. Ademds, en la determinacion de los
mondxidos de nitrégeno (NO) y de carbono (CO) se utilizan ecuaciones de cinética quimica
para contemplar el efecto de "congelamiento”. Finalmente, se presenta el andlisis de los
resultados obtenidos a partir del programa desarrollado.

ABSTRACT

The theoretical foundations of a mathematical model are presented for the simulation and pre-
diction of the combustion products in spark-ignition engines. The model is based on the equa-
tions of conservation of the energy, continuity and equation of state of ideal gases. In the com-
bustion phase, it is considered that this is carried out in two regions (region of combustion
gases and region of unburned mixture). During the combustion phases and expansion, equa-
tions of chemical equilibrium are used for the region of combustion gases. Equations of chemi-
cal kinetics are used to determine the formation of the NO. Finally some results of the concen-
tration in ppm are presented for the NO and CO.

INTRODUCCION

Los motores de combustion interna (MCI) que se
emplean en los automéviles son los principales cau-
santes del alto grado de la contaminacién ambiental
en el mundo. Los contaminantes mds usuales que
emiten los vehiculos son el mondxido de carbono (CO),
los 6xidos de nitrégeno (NO ), los compuestos orga-
nicos voldtiles y las macroparticulas. En lo que se re-
fiere a estas emisiones, el transporte en los paises de-
sarrollados representan entre el 30 y el 90% del total.
En EUA, un 80% del CO y un 40% de los NO e
hidrocarburos emitidos a la atmésfera proceden de la
combustién de la gasolina y el petréleo diesel (gasoleos)
en los motores de los automdviles y camiones. Por
esta razén, muchos paises tienen normas sobre la ca-
lidad del aire con respecto a las sustancias peligrosas
que pueda contener. Estas normativas marcan los ni-
veles mdximos de concentracién que permiten garan-
tizar la salud pablica. También se han establecido nor

mas para limitar las emisiones contaminantes del aire
que producen las diferentes fuentes de contaminacion,
principalmente, los automdviles.

En vista de haber surgido este grave problema, asi
como por la escasez de los combustibles fésiles, se
han incrementado notablemente los requisitos de cali-
dad en la produccién de los MCI, que permitan redu-
cir estos problemas. Con la finalidad de reducir los
costos y el tiempo de investigaciones y pruebas de
nuevos motores, sus sistemas auxiliares y accesorios,
mas eficientes y “ecolégicamente” mds limpios, la
modelacién matemadtica se constituye en una herra-
mienta complementaria de suma importancia.

FUNDAMENTOS DEL MODELO

El modelo matematico desarrollado se basa en la so-
lucidn de las ecuaciones de la conservacién de la ener-
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gia (primera ley de la termodindmica) y masa me-
diante métodos numéricos, las cuales sirven ademds
para calcular la concentracidn de cada uno de los pro-
ductos de la combustion, valiéndonos para ello de las
ecuaciones de equilibrio quimico.

Los cdlculos se realizaron sobre la base de la
modelacion de los procesos de admision, compresion,
combustion, expansion y escape, tomando como vo-
lumen de control el interior del cilindro, es decir, el
volumen que hay entre la culata y la cabeza del pis-
ton.

La primera ley de la termodindmica en su forma dife-
rencial, para el volumen de control considerado, de
una forma general, estd dada por:

80, —80, + Y, hdm, =dU +SW + hdm, (1)
1

donde: 8Q. es el diferencial de calor desprendido du-
rante la combustién; 8Q,, es el diferencial de calor

que se pierde por efecto de la refrigeracion; 2 hdm, eg
|

el diferencial de energia (entalpia) aportada por las
masas que ingresan al volumen de control durante el
proceso de admision; f,dm, es el diferencial de ener-
gia (entalpia) que se llevan los productos de la com-
bustion durante el proceso de escape.

La ecuacion (1), para efecto de calcular la variacién
de la presién en funcion del dngulo de giro del cigiie-
fial (dp/d@), es posible transformarla haciendo uso de
algunas relaciones y definiciones de los gases ideales
y considerando que el trabajo realizado o consumido
por los gases se puede calcular como en los procesos
reversibles, es decir, OW= pdV [4].

Asi mismo, a partir de la cinemadtica del émbolo y de
algunos parametros geométricos del motor se puede
calcular el volumen instantdneo ocupado por los ga-
ses dentro del cilindro, asi como el drea instantanea
de transferencia de calor A [4,5].

Para calcular la rapidez del intercambio de calor entre
el fluido de trabajo y el medio exterior (al sistema de
enfriamiento), se uso la relacién de Newton:

%0, _ ANT-T,) ()
ot

Donde, el coeficiente de transferencia de calor por

conveccion h se puede calcular mediante diferentes

férmulas. De éstas, las mds utilizadas son las pro-

puestas por Woschni y Annand [1,4,5,6].

Los procesos de admision y escape se modelaron bajo
la hipétesis de un sistema abierto, considerando que
el flujo a través de las valvulas es isoentrdpico, por lo
que para el cdlculo de la masa que entra o sale del
sistema se puede utilizar la férmula del flujode gasa
través de un orificio [1,4,5].

Las férmulas generales para el calculo de dp/d @, ob-
tenidas a partir de la aplicacion de la primera ley de la
termodindmica, tanto durante la fase cerrada del ciclo
(procesos de compresion, combustion y expansion),
como durante la fase abierta (procesos de admision y
escape), son [4]:

a) En la fase cerrada del ciclo.-

égzk_—_l(ﬁ_@ij_kgﬂ+_aéﬁ 3)

dp V | dp ¢ Vdp k-1do

donde: @ esel angulo de giro del cigiiefial del motor
para un instante dado, el cual es directamente propor-
cional al tiempo ¢ ; p, V y k son la presion, el volu-
men de la cimara de combustién y el exponente
adiabdtico, respectivamente, en un instante determi-
nado.

b) En la base abierta del ciclo.-

dp k dm, dm,
L -V RT —L-RT, —¢—"————— =2
do V["d(o “Cdp O k Sga]()

donde: R, T'y m son la constante de los gases, la tem-
peratura y la masa, respectivamente; los subindices i
y e se refieren al ingreso y salida del motor, respecti-
vamente.

Una vez que se remplacen todos los términos de las
ecuaciones 3 y 4 en funcién de p se pueden integrar,
empleando métodos de integracién numérica, para fi-
nalmente obtener los valores de la presion, tempera-
tura, asi como otros pardmetros, en funcién del dngu-
lo de giro del cigiienial @ , o en funcién del tiempo.

Modelacion de la combustion E.CH..- La
modelacién del proceso de combustidn es uno de los
aspectos claves y fundamentales en cualquier simula-
cién numérica de los ciclos de trabajo de los motores
de combustién interna. Hay que tomar en cuenta que
todos los pardmetros de operacién de los motores es-
tan influenciados por el desarrollo del proceso de com-
bustién.
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El modelo de la combustién utilizado en este caso es
cero-dimensional [ 1,6], en el cual se asume que du-
rante la combustién hay dos zonas (ver figura 1): la
zona “‘quemada” y la zona “no quemada”, separadas
por una estrecha zona luminosa llamada “frente de
llama”, donde las temperaturas son cercanas a las tem-
peraturas finales de la combustion 7' . En esta zona se
quema la mezcla aire combustible, altamente diluida
con los productos de combustion completa o parcial
de la zona quemada.

En la zona quemada, se consideran que los productos
de la combustién se encuentran en estado de equili-
brio quimico. En la modelacion se asume que toda la
cdmara de combustion se encuentra a una misma pre-
sién (equilibrio mecdnico) en cualquier instante, pero
que ambas zonas tienen diferentes temperaturas.

Iy

frente de lama

zona no
quemada

. .. e b
Fig. 1 Esquema de la combustion “bizonal”

quemadd

La ecuacion de la conservacion de la energia (en su
forma diferencial) en este proceso es:

0Q, = pdV +dU +6Q, (5)

donde: §Q, es el diferencial de calor desprendido du-
rante la combustién. La derivada de Q, conrespecto
a @ esl4]:

00, . d

- Q‘ = -H - _X_ (6)

5¢ g.\'(' u a¢

donde: g es el suministro ciclico de combustible.
Siendo

Hl; = I_Ill _AHN

(7
AH, =114-(1-A)1,

donde : H  es el poder calorifico bajo del combusti-
ble; AH , son las pérdidas de calor por combustion
incompleta (sélo si | <1)[2],en MJ/kg; L, es la
relacion estequiométrica, en kmol/kg; y A es el coefi-
ciente de exceso de aire.

El coeficiente de exceso de aire ( 1, ) se define como
el cociente entre la relacién aire combustible real con
respecto a la relacion estequiométrica.

El coeficiente y es el coeficiente de desprendimiento
de calor, y se calcula mediante la funcion de Wiebe:

m+1

x(@)=1-exp| —c %;P"‘ ®)

donde: ¢ es el parametro de la eficiencia de la com-
bustion (factor de quemado), que indica cuanto com-
bustible se quema durante el periodo A¢_(duracion
de la combustion); s es el factor de forma de la céd-
mara, que determina la rapidez de la combustién; mien-
tras que ¢ es el dngulo de giro del cigiiefial que co-
rresponde al inicio de la combustion.

Los coeficientes de la ecuacidn (8) se presentan en la
Tabla 1.

Tabla 1: Pardametros de Wiebe para calcular el coefi-
ciente de desprendimiento de calor [4].

m A(}): C

40 - 60 (-6,908) - (-4,605)

Es importante sefialar que la funcién de Wiebe deter-
mina también la proporcién de mezcla que se estd
quemando en un determinado instante, es decir, defi-
ne las masas de mezcla quemada y no-quemada para
un determinado instante.

La energia interna del sistema (U) se calcula sumando
la energia interna de la zona de mezcla quemada U,
mds la energia interna de la mezcla no quemada U ,
segln la siguiente ecuacion (considerando que a
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T=0 K, la energia interna de los gases U=0):
U=U,+U,=m[C,,-T,-x+C_ T, -(I-0)] ()]

donde: C ,, T,y C, , T son el calor especifico a vo-
lumen constante y la temperatura en la zona quema-
da y la zona no quemada, respectivamente; y m es la
masa total que se encuentra en la camara.

Para el cdlculo de la temperatura T, se puede asumir
que la mezcla no quemada, se comprime casi
adiabaticamente durante la combustién [1,2,7], es
decir:

ku
I, | P (10)
pi(‘

donde: Ty p_, son la presién y temperatura en un
i ”. . . . . s

estado referencial (inicio de la combustion); y & esel

exponente adiabdtico de la mezcla no quemada.

EQUILIBRIO QUIMICO DE LOS
PRODUCTOS DE LA COMBUSTION

En los motores E.CH. se puede considerar (aproxi-
madamente) que los gases producidos por la combus-
tién se mantienen en equilibrio quimico.

La constante de equilibrio quimico para mezclas
de gases ideales.- Para una reaccién quimica en equi-
librio, de cuatro componentes (gases ideales) A, B, C
y D, a una determinada presién y temperatura, tal
como la que se muestra:

VA+VB K sy C+vD (11

La constante de equilibrio estd dada por la siguiente
expresion:

Ve k¥ ~Vys Py
s yVD

K, (1)=2C20| P 1)

vy

Ya' V' | Pry

donde: y, es la fraccién molar del componente i y p
es una presion de referencia.

Productos de la combustién.- En los productos de
la combustién en un motor E.CH., en mayor o me-

ref

nor grado, se encuentran los siguientes
componentes:CO, CO,, N,, NO, N,O,N, H, H, H,0,
OH, O,, NH, HNO, O ¢ hidrocarburos de diferente
naturaleza. La mayor parte de estos componentes se
encuentran en los productos de la combustién en pe-
queiias cantidades e influyen insignificantemente so-
bre el efecto térmico de la reaccién cuando la mezcla

aire combustible es pobre, es decir, cuando A >1[2].

En casode A <1, el efecto térmico de la reaccion
disminuye como resultado de la formacién del CO.
Para la formacién del CO y NO los mas importantes
de estos componentes son las siguientes once espe-
cies: CO, CO,,N,, N, NO, H,H,OH,0,,0,H,0
[1,3,5]. Las reacciones quimicas de equilibrio consi-
deradas para el cdlculo de las concentraciones de es-
tas 11 especies son [3]:

N4+O ¥l N+NO (13)
N+0, ke, NO+O (14)
N+OH K3 o NO+H (15)
H+0 X0t o OH+H (16)
H, X5 o 2H (17)
H+OH Xy HO+H (18)
CO+OH X, CO+H (19)

donde, Kp,... Kp, son las constantes de equilibrio de
las reacciones quimicas propuestas.

Todos los componentes, excepto los mondxidos de
carbono (CO) y de nitrégeno (NO) y el nitrégeno at6-
mico (N), durante los procesos de combustion y ex-
pansion practicamente se encuentran en condiciones
de equilibrio quimico. Esto permite plantear las
ecuaciones para la determinacién de sus concentra-
ciones sobre la base de la ley de conservacion de la
masa. A partir de las ecuaciones estequiométricas
(13,14,..., 19) se obtienen siete ecuaciones para la
determinacién de las concentraciones molares instan-
taneas de los diversos productos de la combustion:

K,,=[NJINOJ/[N,][O] (20)
K,,=[NOJ[OV/[N][O,] 1)
K, .=[NOJ[H]/[N][OH] (22)
K,,=[OH][H)/[H,][O] (23)
K, =[HPA[H,]. 3IM,]] (24)

K,,=(H,0][H}/[H,][OH] (25)
K,,=[CO,][H]/[CO][OH] (26)
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donde: [ /, representa la concentracién de una espe-
cie cualquiera, en mol/cm?; M representa la concen-
tracion del componente i de los productos de la com-
bustion.

Ademads de estas ecuaciones, es necesario plantear las
4 ecuaciones del balance de masa de los elementos
contenidos en los reaccionantes iniciales (ver Tabla
2).

Tabla 2: Ecuaciones de balance de masa.

Balance de Ecuacion
Oxigeno co, 1+ €21 jo, 1, 1] [H20]+IOHJ+lNO]:o,zl-x-f’%"v"”O
2 2 2 M,
— IH] loH | S A
. z H) L H 0 . Ly hI¥0
Hidrégeno I _]+ 5 L 5 +] |= BN L, X Vo,
Nitrégeno [N¢J+ —[NOI [N] =009 7. n.ViPo
_ 2 2 Vi
C nv,p
A 0] CO . LA Y ]
Carbono IC ] [ J 2 A L, X Vp#a

donde: Y es la fraccion de combustible (o aire) que
se ha quemado hasta un instante dado; \/p es el volu-
men que ocupan los productos de la combustién en la
cdmara de combustion; y es la masa molecular del
aire; p,es la densidad del aire a las condiciones at-
mosféricas estdndares; C 'y H son las fracciones
gravimétricas (en masa) de carbono y de hidrégeno
enel combustible, respectivamente; 1), es el coeficiente
de llenado (eficiencia volumétrica); y V, es la cilin-
drada unitaria del motor.

El factor n,V,p,/ (V,u,) representa la cantidad de
aire (en mol) que ingresa a un cilindro del motor, en
un ciclo, por unidad de volumen que ocupan los
productos de la combustion (en cm?).

MECANISMO DE FORMA CION DEL NO

El 99% de los 6xidos de nitrégeno NO_(NO, NO,,
N,0,, etc.) que se forman en los motores E CH., esta
constituido por el mondéxido de nitrégeno (NO) [2].
La formacidn del didxido de nitrégeno NO, se realiza,
basicamente, en el tubo de escape del motor y en la
atmosfera. Es por este motivo que en el presente tra-
bajo se considera que en los productos de la combus-
tién sélo se encuentra el NO. Puesto que las gasolinas
practicamente no contienen nitrégeno, la presencia de
NO en los gases de escape estd vinculada con el nitré-

geno del aire.

La formacién del NO a partir del nitrégeno del aire es
de caracter térmico [2]. Segun la teoria de Zeldévich
el NO se produce mediante las reacciones en cadena
(reacciones 13y 14):

N2+0 &) NO+N

N+O Kp2 NO+O

2

La velocidad de estas reacciones en cadena esta de-
terminada principalmente por la primera, la cual es
una reaccién endotérmica, que requiere una gran can-
tidad de calor (AH =+316 kJ/mol), mientras que la
segunda es exotérmica (AH =-136 kJ/mol).

Estas dos reacciones se pueden expresar como (reac-
cién bimolecular):

Norl), ¢ 52 NO 27)

Complementariamente, con las ecuaciones (13) y (14)
se puede considerar la influencia del radical hidréxilo
(OH) a través de la reaccidn exotérmica ( AH =-207
kJ/mol) (15):

N+OH ¥y NO+H
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Las reacciones de la formacién del mondxido de ni-
trogeno son reversibles, con el aumento de tempera-
tura la concentracién del NO crece. La velocidad de
la reaccion de formacion del NO depende de la con-
centracidén de oxigeno atémico y, por lo tanto, del
contenido de CO,. Por este motivo, el maximo conte-
nido del NO en los productos de la combustién co-
rresponde a mezclas aire combustible ligeramente
pobres (4 =1,04-1,07). Con el enriquecimiento de
la mezcla ( 4 =0,90-0,95), a pesar que se alcanzan
las temperaturas maximas del ciclo, la concentracién
de NO disminuye debido a la falta de oxigeno.
Laenergia de activacién de la reaccién de formacion
del NO, ecuacién (13), supera el valor de 500 MJ/
kmol, por lo que la velocidad de la reaccion quimica
fuertemente depende de la temperatura. La disminu-
cién de la temperatura de 2.600 a 1.500 K origina (a
igualdad de las otras condiciones) la disminucién de la
velocidad de reaccién en 3,7x10° veces. Como con-
secuencia de esto, se produce un fendmeno denomi-
nado “congelamiento’ del equilibrio, el cual consiste
en que al enfriarse rdpidamente los productos de la
combustién durante el proceso de expansion, el equi-
librio quimico de la reaccion de formacion del 6xido
nitrico no tiene tiempo suficiente para desplazarse, y
mads adelante ya no puede hacerlo debido a la extraor-
dinaria lentitud de la reaccién a relativas bajas tempe-
raturas. En virtud de esto, la concentracién del NO en
los productos de la combustidn, al final del proceso
de expansion, corresponde a la concentracion en el
estado de equilibrio a altas temperaturas.

La fuerte dependencia de la velocidad de oxidacion
del nitrégeno con la temperatura determina la necesi-
dad de considerar el alejamiento de estas reacciones
de las condiciones de equilibrio. Diversas investiga-
ciones [1,2,3,8] han demostrado que las concentra-
ciones del NO en estado de no-equilibrio en los moto-
res de encendido por chispa se determinan con sufi-
ciente exactitud a través del mecanismo propuesto por
Zelddvich.

Las constantes de la velocidad de la reaccion directa e
inversa (k" y k_, respectivamente) para estas reaccio-
nes han sido calculadas en numerosos estudios expe-
rimentales. Valores recomendados para estas constan-
tes son mostrados en la Tabla 3.

La constante de equilibrio (Kp) para cada reaccion se
calcula: KW. =k*k .

Empleando las reacciones (13), (14) y (27) se puede
calcular la rapidez de la formacién de NO [1,5,6]:

(i[g—;—] =k'[OlIN, ]+ k, IN][O, 1+ k[N [OH |-

—k [NO][N]-k,[NO][O]-k;[NO][H].....(28)

Una ecuacidn similar a la expresion (28) puede ser
escrita para calcular la formacién del N:

d|[N]
dt
—k, [NO][N]+k;[NO][O]+ k; [NO][H]....(29)

=k [O]IN,]-k;[NO,] -k IN]|OH ] -

Resultados experimentales muestran que el valor de
[N] es mucho mds pequeiio en comparacién con las
concentraciones que presentan de las otras especies
de interés (=10 en fraccion molar). Por esta razon,
es factible igualar la ecuacion (29) a cero y usarla para
eliminar /N ] de la ecuacidn (28). Asi, la ecuacion (28)
se convierte en:

g@;@:2kl+[0][,vz]_ L=[NOF' [(KIO, LN, ]
dt 1+ k& [NO/(k, [NO1+k{[OH])

(30)

donde: K = (k,*/ k,)(k,*/ k).

Segin las referencias [1,3], se puede asumir que el
proceso de formacion del NO es aproximadamente
proporcional a los valores de concentracién en equili-
brio quimico de O, O,, OH, H y N,a la presion y
temperatura local.

Entonces, tomando en cuenta esto, la ecuacion (28)
finalmente se transforma en:

d[NO|  2R/{1-(INO]/[NO],)*}

31
dt 1+ ([NO]/[NO],)R, (R, + R;) :

donde:

- R, = k[O]IN,], = k;[NO] [N],

- R,=k[N][0,], = k,;[NO] [O],

- R,= k[N]JOH], = k;[NO] [H],

- [ ], representa la concentracion en equilibrio de
una especie cualquiera.

[NOJ/[NO], es la relacion entre la concentracién de
moles de NO calculados segtin la cinética quimica y la
concentracion de moles de NO en equilibrio quimico.
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Tabla 3: Constantes de las velocidades de las reacciones del mecanismo de formacion del NO en el motor

E.CH. [1,5,6].
Reaccion Constante, cm?/(mol-s) Rangnde Incertidumbre, %
temperatura, K
2
O +N,—»>NO+N k" =7,6x10"exp(-38.000/T] 2.000-5.000
N+ NO «N,+ O k” =1,6x10" 300-5.000 +20% a 300K
’ ‘ 2 2 2.000-5.000 K
, + 30% a 300-1.500 K
N+0,—>NO+0 k; =6,4x10%xp[-3.150/T] 300-3.000 2 23.000 K
N+NO«+O,+N k; =1,5x10%xp[-19.500/T] 1.000-3.000 + 30% a 1.000 K
) 2a3.000 K
H+ OH —-NO +H k; =4,1x10" 300-2.500 + 80%
H+NO «—OH+ N ky =2,0x10"exp[-23.650/T] 2.200-4.500 )

MECANISMO DE FORMACION DEL CO

El factor determinante en la concentracién del
monoxido de carbono (CO) en los productos de la
combustion se considera el valor del coeficiente de
exceso de aire ( 4 ). Mientras mds incompleta sea la
combustién (lo cual depende de J ), mayor serd la
concentracién de CO en los gases de escape. La for-
macion de CO también puede ocurrir con mezclas
pobres ( § >1), como consecuencia de la disociacién
del CO, a altas temperaturas (>2.000 K), aunque en
cantidad despreciable si se la compara con las con-
centraciones que tienen los demas productos de com-
bustién. También es posible la formacién de CO en
las capas cercanas a las paredes de la cdmara, donde
las temperaturas son suficientemente altas para el de-
sarrollo de las primeras etapas de la combustion, pero
insuficientes para la transformacién de CO en CO.,.
El efecto de “congelamiento” del CO se produce s6lo
si la temperatura de los productos de la combustién
T < 1.000 K [8]. Esto origina que la concentracién de
CO enlos motores E.CH., como regla general, alcan-
ce el valor correspondiente al equilibrio quimico, co-
rrespondiente a la temperatura de los gases al final del
proceso de expansion; como resultado de lo cual el
contenido de CO en los gases de escape casi no de
pende de otros factores del motor, tales como la rela-
cién de compresidn, la velocidad de rotacion del ci-
giienal, o el angulo de adelanto del encendido, y que
practicamente sea solo funciénde ) .

Es interesante sefalar que en el rangode 4 =1,15-
1,30 es posible que nuevamente aumente la concen-
tracion de CO, lo que se deberia a que cerca del limite
inferior de inflamabilidad del combustible, el encendi-
do y la combustién (ciclo a ciclo) se vuelven inesta-
bles, provocando esto combustién incompleta.

Los niveles de CO en los gases de escape de un motor
E.CH. son mas bajos que los mdximos valores de és-
tos en el interior de la cdmara de combustién, pero
son significativamente mds altos que los valores obte-
nidos considerando un estado de equilibrio quimico
en el momento del escape de gases.

La principal reaccién, que gobierna la formacion del
CO es (reaccién 19):

CO+ OH X1, CO,+H

A partir de la anterior ecuacion de equilibrio quimico,
se debe considerar una ecuacion de cinética quimica
que gobierne la formacién del CO cuando la tempera-
tura de los gases al final del proceso de expansion
T < 1.000; esta ecuacién tiene la forma siguiente [3]:

E%IO_] - k' [COVIOH] (32

donde: kl+ es la constante de la velocidad de la reac-

cién directa (k" =7,10x10".exp(-32.200/(R T)), en
cm*/(mol.s)), R es la constante universal de los gases

[8].
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DIAGRAMA DE FLUJO DEL PROGRAMA Diagrama de flujo del subprograma de célculo
PRINCIPAL DE CALCULO del equilibrio quimico.-

( Inicio

Datos de entrada
- Relacién aire combustible.

Datos de entrada
- Relacién aire

- Coeficiente de Wiebe.
- Temperatura y presién de la
mezcla quemada en el

combustible equilibrio quimico.
- RPM - Moles de mezcla (aire y
combustible).
—> - Composicién de la mezcla
quemada.
- Célculos Iniciales. /

I
Subprograma de la composicién de

los gases residuales.

[

Cdlculo de las constantes de
equilibrio quimico

Proceso de admisién Iteracién
Algoritmo de Newton Raphson, solucién de
I ecuaciones simultdneas:
- Ecuaciones de conservacién de masa (4).
Proceso de compresién - Ecuaciones de equilibrio quimico (7).
I Resultados
Proceso de combustién - Composicién de los gases

quemados en equilibrio quimico a la
temperatura y presién instantdneas

Proceso de expansion

Diagrama de flujo del subprograma de calculo de
Subprograma del .
saniliEeio i los gases residuales.-

Inicio

Datos de entrada
- Relacion aire combustible
- Temperatura y presién al
final de la expansién.

Proceso de escape

- Coeficiente de gases
residuales.
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(maximos).

(Convergen las propiedades
termodindmicas iniciales y
finales ?

Iteracién
Cdlculo de la composicién de los
gases quemados utilizando el
- Célculos finales subprograma de cdlculo del
I equilibrio quimico para las
condiciones al final de la expansién

Subprograma del cdlculo del
NO (cinética. quimica)

Cdlculo de moles de gases
residuales

Resultados

Resultados
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rante el proceso de expansion. Este efecto sélo se

Diagrama de flujo del subprograma de calculo del
consigue a partir de la aplicacién en el modelo de con-
ceptos de la cinética quimica; por el contrario, si se-

NO segiin la cinética quimica.-
considera que el NO se mantiene en equilibrio quimi-

co, entonces se obtienen valores despreciables al final

de la expansion, lo que estd en clara contradiccion
con los resultados experimentales [ 1,2].

Datos de entrada
- Volumen de gases de

combustién.
- Nimero de moles en

equilibrio quimico de:
0, 0O N, NO,N, OH H.
4000

- Tcmpcr-alurz\ de los gases
de la combustion.
Calculos de \};clo;idzlx(d de reaccién: // \\ 100
e S By p/ \
200
- h ¥
Cilculo \ v
A[NO[/di =2R (1-(NO/NO )*)/ /| oo &~
(1+(NO/NO J(R J(R,+R ) TK L~
INOJ, ,=INO]+dINO] ’
30001 0
> ~
Resultados 2500 ~~
n
-~ —
2000 i
|
1500 T
RESULTADOS OBTENIDOS 1om u
300 _,__-.-—-"‘"/‘j—r T

El programa de computacién de simulacién numérica 70 M0 30 30 370 380 300 400 410 40
Angulo de giro del ciguefial

se implementd en Matlab. El programa desarrollado

se corri para un motor E.CH. con las siguientes ca-
racteristicas generales: Fig. 2 Variacion de las temperaturas (T, y T : zona
quemada y no-quemada, respectivamente) y pre
- Diametro del cilindro (D): 82 mm. sion (p) de los gases durante la combustion.
- Carrera (S): 76 mm.
- Relacién de compresion (€ ): 8,5/1. 00
- Relacién radio-manivela: 0,3. . —
- Numero de cilindros (i): 4. , S
- Cilindrada (Vh.0): 1605 cm’. L e — s
140 : —pEocieeskime
En la figura 2 se muestra la variacion de la presion y 120 H /S"“ L
la temperatura de los gases en la cdmara de combus- E i H J{
tién para un valorde A =1,0 considerando la com- % e H f
bustién en 2 zonas. |
En la figura 3 se muestra la variacién de la concentra- aoe :
cion del NO (calculada a partir de la teoria cinética de 400 3 /
las reacciones quimicas) en partes por millén (ppm) 200 “,"
en funcién del angulo de giro del cigiienal (¢ ) . En ol wae /
ella se puede comparar los resultados obtenidos de la e wEe AR eRe o ezo el
5 5 Angulo de giro delciglenal
modelacion con resultados experimentales [1]. Como
se puede apreciar, al final de la combustion . » » ;
(@ =440°) los resultados difieren muy poco Fig. 3 Concentrq‘lon de NO I(IiP/}/I) en funcion del dn-
gulo de giro del eje cigiieiial, n = 2.500 RPM;
(=2%). A=0,9. Los grdficos corresponden a valores ex-
perimentales [1] y a la modelacion.

En este grafico se puede apreciar claramente el efecto
de congelamiento o “freezing” que sufre el NO du-
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En la figura 4, se muestra la variacién de la concen-
tracion de NO (en ppm) al final de la carrera de ex-
pansion en funcién del coeficiente de exceso de ai-
re A . Se pueden comparar los resultados obtenidos
de la modelacién con los resultados experimentales
[9]. En esta figura se observa que las concentraciones
méximas de NO (modelaci6n y experimental ) se pro-
duce cuando 4 =1,06-1. La diferencia de 2 , donde
se obtienen los mdximos valores del NO ( AA = 0,05),
origina que las diferencias de las concentraciones del
NO aumenten en la zona de las mezclas ricas ( 4 <1).
lo que obliga a perfeccionar el modelo.

En la figura 5, se muestra la variacién de la concen-
tracién de CO (ppm) en equilibrio en funcion del dn-
gulode giro del cigiienal para diferentes valores de A.
Analizando la gréfica de la variacion del € O en fun-
cion del dngulo de giro del cigiienal, ésta tiene una
tendencia aceptable, ya que para valores de A<l la
concentracion del CO aumenta a medida que la mez-
cla aire combustible se enriquece. El efecto “freezing™
en la formacién del CO s6lo se observa si las tempe-
raturas al final de la fase de expansién son T < 1.000
K, 1o cual es muy poco frecuente en la prictica, en
cuyo caso se debe aplicar una ecuacion de cinética
quimica (analisis similar al NO).

[PPM
4000 - {_/—\\
-
’ S
i/ BN
3500 = / w
- s b
# Experiyhental " \
; !
3000 va - \
s / .
l: "
2500 \

Simulacidén

2000 /
1500 /

1000

09 095 1 1,05 11 115 1.2

Fig. 4 Concentracion de NO (en ppm) en funcion de \:
n=1600 RPM. Los graficos corresponden a va-
lores experimentales |9] v a la modelacion.

x10°
45

4 A
35 / n\ \W

25
/ \\ 4092
2 N\

[

fpom)]

o

350 400 450 500
Angulo de giro ciguenal

Fig. 5 Concentraciones de CO (considerando equili-
brio quimico) en funcion del dngulo del cigiie-
fal para distintos valores de ), .

En la figura 6 se muestra la concentracién de co,
CO (en %) al final de la carrera de expansién. En ella
se pueden comparar los resultados obtenidos de la
modelacion con resultados experimentales [2,9]. Las
divergencias entre los resultados no supera el 7% (con
respecto a los valores experimentales) para ¢ # |.
Notese que la concentracion de CO para valores de
A >l escasidespreciable; esto se debe bdsicamente
a que la combustion se realiza con exceso de aire.

L~ - ) "\
/ o \'\

Experimental

[%]
@

\[co
2 \\

[ —
0.9 095 1 1,05 11 1406 1.2
2

Fig. 6. Concentracion de CO, COy O, (en %) en Sfun-
cion de M. Los grdficos corresponden a valores

experimentales [2,9] v a la modelacion.
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CONCLUSIONES

El modelo matematico desarrollado es relati-
vamente sencillo y ha demostrado ser una
herramienta adecuada para la prediccién y
analisis de los principales productos de la com-
bustién de un motor E.CH. en funcién de los
pardmetros constructivos y de operacion mas
importantes del motor.

La modelacion “‘bizonal” de la combustidn
permite simular con mayor propiedad y pre-
cision a este complejo proceso y, por ende, a
la determinacién de los principales productos
de la combustion.

Para la determinacion de la concentracién
del mondxido de nitrégeno (NO), es impres-
cindible tomar en cuenta la teoria de la cinética
quimica, ya que las condiciones del equilibrio
quimico son insuficientes para obtener resul-
tados concordantes con la realidad.

La mdxima concentracién de NO se obtiene
con mezclas ligeramente pobres (A = 1,07-
l). Todos aquellos parimetros que
incrementan la maxima temperatura del ciclo
de trabajo del motor, tales como la relacién
de compresién del motor, el adelanto del an-
gulo de encendido, la carga del motor, la ace-
leracion del motor, etc., contribuyen al au-
mento de la concentracién de NO.

La emision de mondxido de carbono CO de-
pende principalmente del coeficiente de ex-
ceso de aire (A). Para A</, mientras mds rica
sea la mezcla mayor es la concentracion de
CO; para A>1, la concentracién de CO se
reduce notablemente y se considera despre-
ciable.
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