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Resumen

En el presente trabajo de investigacion se describe la
importancia del motor de combustion interna de carga
homogénea encendida por compresién (HCCI), asi como
su eficiencia energética asociada a una menor generacion
de contaminantes. Se presenta su modelado y simulacion
numérica para el proceso de ignicion de mezclas de
biocombustibles con aire. Uno de los objetivos de esta
investigacién radica en aplicar mecanismos de reaccion
reducidos de estas mezclas de combustibles para
posteriormente probar su efectividad al implementarlos en
un software basado en el método de los elementos finitos.
El uso de mecanismos reducidos en lugar de mecanismos
detallados de los combustibles permitird que futuras
simulaciones mas complejas de motores tipo HCCI se
puedan realizar sin requerir equipos de cOmputo tan
sofisticados. Para el modelo numérico, las ecuaciones de
masa y energia con generacion de calor debido a la
ignicion fueron incluidas. Los resultados de la simulacion
muestran que la auto-ignicion de la mezcla depende de su
temperatura de entrada a la cdmara de combustion.
Objetivos: ~ Obtener ~ mecanismo  reducido  de
biocumbustible para su uso en modelado de motores.
Metodologia: Analisis Computacional Contribucion:
Energia sustentable

Motores HCCI, Eficiencia energética, Disminucion de
Contaminantes

Abstract

This research paper describes the importance of the
internal combustion engine of homogeneous charge
ignited by compression (HCCI), its energy efficiency
associated with a lower generation of pollutants, as well as
its modeling and numerical simulation for the process of
ignition of mixtures of propanol / air and n-butanol / air.
One of the objectives of this research is to apply reduced
reaction mechanisms of these fuel mixtures to later test
their effectiveness by implementing them in software
based on the finite element method. The use of reduced
mechanisms instead of detailed fuel mechanisms will
allow future more complex simulations of HCCI-type
engines to be carried out without requiring such
sophisticated computer equipment. For the numerical
model, mass and energy equations with heat generation
due to ignition were included. The results of the simulation
show that the auto-ignition of the mixture depends on its
temperature of entrance to the combustion chamber.
jectives: Obtain a reduced mechanism por biofuel for its
use on engine modeling.Metodology: Computational
analysis Contribution: Sustainable energy

HCCI engines, energy efficiency, pollution control
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Introduccion

Los motores de combustion interna son las
principales fuentes de energia en vehiculos de
transporte, barcos marinos, equipos de
construccién 'y maquinarias agricolas, entre
otros. [Estos motores consumen grandes
cantidades de combustible para producir energia
y emiten gases venenosos o dafiinos, que
incluyen CO, hidrocarburos no quemados (HC),
oxidos de nitrogeno (NOXx), particulas de hollin
(PM) y CO2 [1].

En las ultimas dos  décadas,
investigaciones a nivel mundial en las industrias
del motor y del automoévil se han dedicado a
encontrar una mayor eficiencia del combustible
y menores emisiones, asi como el desarrollo de
combustibles alternativos renovables debido a la
cantidad finita de combustibles fosiles. Las
tecnologias de reduccion de emisiones han
mejorado los indices de contaminantes, pero el
gasto de combustible no ha sido mas econémico.
Como resultado, la eficiencia térmica de motores
no ha mejorado significativamente a pesar de los
rapidos avances de la industria automotriz y los
campos de ingenieria de fabricacion. Esta
situacion agrava la escasez de combustibles para
vehiculos y aumenta las emisiones de gases de
efecto invernadero.

Entonces, la mejora de la utilizacion de la
energia que minimiza todos los tipos de
contaminantes se ha convertido en un objetivo
clave cientifico en el campo de los motores de
combustion interna [1]. Ademas, debido a las
crecientes preocupaciones sobre el efecto
invernadero en los ultimos afios, varios
gobiernos y organizaciones han introducido
estandares legislativos imperativos de economia
de combustible.

Algunos investigadores han indicado que
el ahorro de combustible de los motores de
piston tradicionales tiene el potencial para una
mejora adicional en un 25% o mas (mientras que
reduce las emisiones dafiinas a
aproximadamente cero), mediante la innovacién
con tecnologia avanzada de combustion.
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Los investigadores han prestado gran
atencion a los modos de combustion avanzada.
Entre éstos, el motor de ignicidn por compresion
de carga homogénea (HCCI, por sus siglas en
inglés: Homogenoeus Charge Compression
Ignition) [2], y los modos de combustion de baja
temperatura se presentan como posibilidades
para el uso en motores de encendido por
compresion.  Debido a sus emisiones
extremadamente bajas de NOx y hollin, asi como
a su eficiencia térmica relativamente alta, estos
ejemplos se reconocen comunmente como
modos de combustion de proxima generacion
separados de los modos de combustion de
encendido por chispa (SI) y de encendido por
compresion por inyeccion directa (DICI). El
concepto inicial de la combustion HCCI se basa
en una combinacion de las ventajas de los
motores Sl y DICI, evitando al mismo tiempo
sus desventajas. De los primeros utilizan el tipo
de mezcla del combustible, y de los segundos, el
tipo de encendido. Son una alternativa a los
motores  convencionales,  particularmente
cuando en los motores diesel no se logran
mezclas homogéneas en detrimento del proceso
de combustion. Los motores HCCI utilizan
combustibles flexibles y pueden funcionar con
bajo grado de combustible siempre y cuando se
llegue al punto de ignicion del combustible,
lograndose temperaturas mas bajas para
disminuir la generacion de contaminantes del
tipo NOx [2].

Este modo de combustion funciona con
una mezcla mixta mas diluida, pero que se
enciende automaticamente cerca del PMS (punto
muerto superior) por compresion del piston. La
formacion de PM y NOx se minimiza
controlando tanto la temperatura global como la
temperatura local en el cilindro.

Como ya se indico, el principal objetivo de
la combustion HCCI es la combinacion de las
ventajas de los motores SI y DICI vy la
prevencion de desventajas [3]. Un motor
convencional de SI emplea un combustible
homogéneo/aire que se mezcla en el orificio de
admision y luego se somete compresion por
induccién. La carga del motor se controla al
ajustar la mezcla de combustible/aire y se
enciende por descarga de chispa. Eso presenta
emisiones extremadamente bajas de hollin.
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En contraste, un motor DICI tradicional
emplea una mezcla heterogénea  de
combustible/aire. Se inyecta combustible en la
camara de combustion cerca del PMS, que luego
se enciende automaticamente después de un
corto tiempo de atraso. Por lo tanto, hay menos
pérdida de bombeo, y la alta relacion de
compresion genera una mayor eficiencia
energética; sin embargo, las desventajas de este
método son los altos niveles de NOx y Hollin y
la relacion de compensacion.

Baja temperatura/
baja emision

HCCA

Diesel

Figura 1 llustracion del proceso de combustion dentro de
un motor HCCI
Fuente: Elaboracion Propia

La combustion HCCI (Fig. 1) se logra
controlando la temperatura, presion 'y
composicién de la mezcla homogénea de
aire/mezcla de combustible para que se auto-
encienda en mdltiples puntos y posteriormente
reaccione homogéneamente a medida que es
comprimido por el movimiento hacia arriba del
piston. Para una combustion limpia de HCCI, la
reaccién de liberacion de calor es distribuida por
toda la cdmara de combustion sin propagacion
de llama y por las zonas de alta temperatura o
zonas ricas en combustible. Dando como
resultado, una mezcla uniforme y un promedio
de baja produccion de NOx y PM [2]. En este
modo de combustion, la temperatura de la
mezcla es el parametro méas importante, y
desempefia un papel significante, determinando
las caracteristicas de combustion y las emisiones
por muchas razones. En primer lugar, la reaccion
quimica de alta temperatura o auto ignicion
ocurre solo si la temperatura de la mezcla excede
la auto ignicion limite. Segundo, idealmente la
temperatura maxima de combustién debe
superar los 1500°K para garantizar la Oxidacion
de CO a COs,. Por ultimo, la temperatura maxima
se mantenga inferior a la temperatura critica para
la formacion de NOx.
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Como se muestra en la Fig. 1 se crea una
mezcla de combustible-aire premezclada en el
interior del cilindro que es pobre en combustible,
es decir, diluido por exceso de aire, o diluido con
gases de escape [3]. La ignicion automatica de la
mezcla ocurre en multiples puntos calientes, o
nucleos de encendido, y el proceso de
combustion se produce como una reaccion
distribuida a baja temperatura, en lugar de como
una llama propagéandose.

No existe un mecanismo de control de
encendido directo en motores HCCI como la
chispa en un motor Sl o el tiempo de inyeccion
de combustible en un motor de Cl y, por lo tanto,
la combustion a baja temperatura controla la
ignicion y tiene una fuerte influencia en la
estabilidad del motor. Estrategias de control
basadas en la recirculacion de gases de escape
(EGR), estratificacion de combustible vy
temperatura dentro del cilindro, y otras técnicas
estan siendo empleadas, el conocimiento
adicional de la quimica de combustion a baja
temperatura de los posibles combustibles HCCI,
incluidos los biocombustibles, son necesarios
para el modelado y disefio de estos dispositivos.

La caracteristica més destacada de los
nuevos modos de combustién, como el motor de
carga homogénea encendido por compresion
(HCCI), y la combustién a baja temperatura
(LTC) mostrada en la Fig. 2, es la exigencia de
crear una mezcla homogénea o controlable para
una mezcla estratificada antes de la ignicion [4].
Para ello, se emplea una mezcla de combustible-
aire pobre y/o un nivel controlable de
recirculacion de gases de escape (EGR). La
mezcla se somete a un autoencendido controlado
cerca de la posicién de punto muerto superior
(PMS) debido al efecto de compresion del
movimiento ascendente del piston. Cabe sefialar
que el proceso de combustion carece de un
método directo para el control del tiempo de
encendido y la velocidad de combustion, que en
su lugar son controlados principalmente por la
cinética quimica y, en menor medida, por la
turbulencia y la mezcla. Debido a los impactos
significativos de las propiedades fisico-quimicas
del combustible en el proceso de ignicion y
combustion, la fabricacion y el procesamiento
del combustible se ha convertido en el enfoque
méas comun para el control de la velocidad de
combustion y de estimulacion del encendido en
tales modos de combustion avanzados.
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Figura 2 Diferentes modos de combustion en un diagrama
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Fuente: [2] Bergthorson, J. M., & Thomson, M. J. (2015).
A review of the combustion and emissions properties of
advanced transportation biofuels and their impact on
existing and future engines. Renewable and sustainable
energy reviews, 42, 1393-1417

La combustion HCCI también da como
resultado temperaturas de combustion mas bajas,
lo que reduce las pérdidas de calor en las paredes
del cilindro del motor y, por lo tanto, mejora la
eficiencia del motor y el kilometraje del vehiculo
[5]. Una limitacion al rendimiento del motor
HCCl es el hecho de que la combustion se vuelve
inestable bajo condiciones de alta carga, debido
a la réapida subida de la presion, que resulta en
ruido del motor, golpes y dafios potenciales al
motor, ademas que la auto-ignicion es dificil de
controlar bajo condiciones de baja carga debido
a bajas concentraciones de combustible. Una
solucion para el funcionamiento en condiciones
de baja carga, por ejemplo, ralenti del motor,
consiste en crear una carga estratificada dentro
del cilindro mediante inyeccion directa para
mantener una relacion  combustible/aire
suficiente cerca a la chispa para permitir el
encendido. A altas cargas, la dilucion de la
mezcla de combustible-aire con gases de escape
adicionales, ya sea empleando una recirculacién
de gases de escape externa (EGR) o una
distribucion variable de valvulas para atrapar el
escape dentro del cilindro antes de que el aire sea
ingerido, puede limitar la velocidad de
liberacion de calor y el aumento de la presion
para evitar que el motor golpee [6]. Una
comparacion del motor HCCI con respecto a los
motores de gasolina y diésel se encuentra en la
Tabla 1.
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Proporcion | Estequiométric | Pobre (¢ < | Pobre (¢ <
de la|a(p=1) 1) 1)
mezcla:

Regulacion | Cantidad  de | Cantidad de | Cantidad
delacarga | mezcla combustible | de

(valvula de combustibl
mariposa) e
Tipo de | Chispa Auto- Auto-
Encendido ignicién ignicion
Presion de | Baja Muy alta Baja

inyeccion

Relacion de | Entre 8-12a 1l Entre 17-23 | Entre 20-30
compresion al al

Tabla 1 Comparacion de los modos de combustién
tradicionales con la combustion HCCI
Fuente: Elaboracion Propia

Los estudios de mezclas de bio-
combustibles y gasolina en un motor HCCI
mostraron que podria tener un fuerte efecto
sobre las velocidades de liberacion de calor y el
tiempo de combustion de la mezcla [6]. También
es posible conseguir el control de la ignicién en
motores HCCI mediante la utilizacion de dos
impulsos de inyeccion de combustible en el
cilindro: la primera inyeccion esta al final de la
carrera de escape para reformar el combustible
en intermedios reactivos utilizando una llama de
combustion a baja temperatura, mientras que el
segundo evento de inyeccion de combustible es
durante la carrera de admision o de compresion.
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Parece que un combustible éptimo para un
buen funcionamiento de motores HCCI tendria
propiedades de auto-ignicion entre la de la
gasolina y los bio-combustibles [7-8]. Los
biocombustibles oxigenados podrian
desempefiar un papel como aditivos de control
de la ignicion. Estos combustibles tendrian que
ser de reacciones de oligomerizacion para
controlar la ramificacion del combustible, y por
lo tanto las propiedades de ignicion del
combustible. Estos motores de combustion a
baja temperatura (HCCI) al wusar bio-
combustibles han demostrado mejoras en la
eficiencia del combustible de aproximadamente
un 20% respecto a los motores Diesel y un 40-
50% respecto a los motores convencionales de
gasolina Sl, lo que garantiza nuevos esfuerzos
para mejorar el motor de combustién interna
como esta tecnologia de nueva generacion y con
el uso de combustibles sustentables [9-12].

Modelado del motor HCCI

Cilindro de combustion, geometria vy
ecuaciones cinematicas

El modelo fisico representa a un cilindro de
combustion con una mezcla homogénea de
volumen variable. La Fig. 3 muestra el esquema
del cilindro del motor y sefiala los parametros
relevantes para el calculo instantdneo del
volumen del cilindro.

————— P.M.S

G
- = 1 - P.M.I

Figura 3 Esquema del cilindro de combustion que puede
ser expresado como una funcion del tiempo
Fuente: Elaboracion Propia
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Como lo indica la Fig. 3 los principales
parametros geométricos O, La'y D, son el &ngulo
de la manivela, la longitud del brazo de la
manivela y el didmetro del cilindro,
respectivamente. Pare este cilindro, la relacion
de compresidn se expresa como

_ Vol MaxCilindro _V, +V, _V,
Vol MinCilindro \Y \Y 1)

c c

En términos de RC y R=Lc/la |a
relacion entre la longitud de la barra conectora y
el radio de la manivela, se puede deducir que el
cambio del volumen es una funcién del tiempo
descrita por

1:1+M[R +1-cos@ —+/R? —senze]
V, 2 (2)

Aqui, V es el volumen total del cilindro, Vc
el volumen de la camara de combustion, y © =
2n Nt/60 es el angulo de la manivela como una
funcidn del tiempo. N es la velocidad del motor
en revoluciones por minuto (rpm) y U es el
tiempo. Vg es el volumen desalojado por el
pistén, también llamado cilindrada, generado
por el piston en su movimiento alternativo desde
el Punto Maximo Superior (PMS) hasta el Punto
Minimo Inferior (PMI), durante un ciclo, y se

- P 2 -
determina como Ve =7D°S/4 | 4 Fig. 4 muestra
los voliumenes utilizados en las ecuaciones
anteriores.

Ve i
1 1= 9 = A r»—. -—

D X X

):« R —-{

KX S S X X vt
vd .. i
| '

Figura 4 VolUmenes en el cilindro funcidn de la posicion
del piston.
Fuente: Elaboracion Propia
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Ecuaciones de conservacion de masa Yy
energia

Un modelo matematico de un motor que simule
todos y cada uno de los fendmenos fisicos que
suceden en el ciclo de funcionamiento de un
motor de combustion interna es muy complejo.
Existen en la literatura varios estudios teoricos,
que describen las ecuaciones mas importantes
que gobiernan parcial o totalmente el fendmeno
de la formacion de la mezcla. Estos modelos
utilizados responden a simplificaciones en
mayor o menor grado, consecuencia de aplicar
unas hipoétesis. Para el presente estudio, se
consideran ecuaciones de conservacion de masa
y energia para un sistema homogéneo, que puede
ser considerado zero-dimensional. EI modelo
describe las condiciones volumen-temperatura
bajo las cuales la mezcla combustible/aire
alcanza un proceso de auto-ignicion. Las
ecuaciones

dt (3)

dT d
VcZCicpviE:Qch_f "

Son las ecuaciones de conservacion de
masa y energia para una mezcla homogénea,
respectivamente. Ci es la concentracion de las
especies (mol/m?), Ri la velocidad de la reaccion
(mol/m?3s), c,i Es la capacidad calorifica molar a

presion constante de las especies (J/ mol-K), T
es la temperatura (K), p es la presion (Pa). En
la Ec. (4), Q es el calor debido a la reaccion
quimica (J/s) es

Q=-V,> Hir
J‘ (5)

Aqui Hj es la entalpia de reaccion (J/mol-
K), rj es la velocidad de reaccion (mol/ma3s).

Para completar el modelo matematico es
necesario definir las condiciones iniciales: la
mezcla aire/combustible de entrada al motor y
correspondientes presion y temperatura de
entrada son las condiciones iniciales. En este
modelo se utilizaran modelos quimicos
reducidos de los bio-combustibles n-propanol
[13] y n-butanol [14] con aire.

Diciembre 2018 VVol.5 No0.17 26-35

La composicion del aire es de 21% de
oxigeno y 79% de nitrégeno y, se emplea la
relacion  estequiométrica  aire-combustible
(A/F)stoic = Mair/Myel, asi como la relacion de
equivalencia aire-combustible [0) =
(A/ F)stoic/ (A/ F)real-

Como ya se indico, se usaron modelos
reducidos de reacciones del n-propanol y del n-
butanol, recientemente desarrollados [13-14],
que garantizan su aplicacién en cédigos de CFD,
y probados para diferentes datos experimentales
de ignicién y flamas [17-20]. Para post-proceso
de los resultados se emplearon las fracciones
molares (Xi), estando relacionadas con las
concentraciones como como Ci = p Xi/Wi vy,
donde W es el peso molecular.

Procedimiento computacional y resultados

Las ecuaciones (1-4) junto con el mecanismo
reducido de n-propanol [13] y n-butanol [14] se
implementaron en COMSOL Multiphysics [21],
que es un software basado en el método de los
elementos finitos (FEM). Este cddigo abarca
varios campos de la fisica como la transferencia
de calor, mecénica de fluidos,
electromagnetismo 'y mecéanica estructural,
resolviendo ecuaciones diferenciales parciales.
COMSOL junto con sus librerias, trabaja en
conjunto con otros médulos de especializacion
como COMSOL Script y COMSOL Reaction
Engineering Lab. Este Gltimo se utiliz6 para la
simulacion del motor de combustion tipo HCCI
junto con las librerias en formato CHEMKIN del
n-propanol y n-butanol. EI modelo empleado,
zero-dimesional de las Ecs. (3)-(4), se resuelven
junto con la ecuaciones cinematicas del piston
(1)-(2) para acoplar el proceso de combustion al
ciclo del motor HCCI. Las especificaciones del
motor usadas en el modelo son se muestran en la
Tabla 2.
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Especificaciones del Nombre de la

motor variable
Didmetro del piston | D 13cm
Carrera S 16 cm
Barra conectora Lc 26.93
cm
Brazo de manivela La 8cm
Velocidad motor N 1500
rpm
Relacion de | RC 15
compresion

Tabla 2 Especificaciones del motor HCCI en la
simulacion
Fuente: Elaboracion propia.
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-500 K
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Temperatura
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1900

S

L
150 1w A ] S = 150

Angeds de Leva

Gréafico 1 Tiempo de ignicion del n-propanol para
diferentes temperaturas de inicio
Fuente: Elaboracion Propia

La Grafica 1 muestra el comportamiento
de la temperatura dentro del cilindro del motor
en funcién del angulo del ciglefal para
diferentes temperaturas de entrada de la mezcla
aire/n-propanol al cilindro. Se observa que, para
una temperatura de entrada de la mezcla de 450
K, la ignicién no ocurre, ya que no se alcanza
una temperatura para la auto-ignicion. Para una
temperatura de entrada de 470 K la ignicién
ocurre después del PMS, mientras que, para una
temperatura de 500 K, la ignicién ocurre antes
del PMS. Estas condiciones no son deseables en
un motor y muestra la importancia de la quimica
de combustion en estos motores. Se encontro que
la temperatura O6ptima de entrada de los
reactantes es de 482 K, ocurriendo la auto-
ignicion exactamente en el PMS. La Gréfica 2
muestra el desarrollo de la presion en funcién del
angulo de la leva para temperaturas de 450 K,
470 K, 482 K y 500 K.
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Gréfico 2 Presion vs angulo de leva para diferentes
temperaturas de inicio en mezcla aire/n-propanol
Fuente: Elaboracion Propia

En la Gréfica 3 se observan las fracciones
molares de las principales especies quimicas de
una combustién en funcion del tiempo para la
temperatura 6ptima de 482 K, donde se observa
el consumo del bio-combustible n-propanol y del
oxigeno del aire, mientras que el vapor de agua
y el bidxido de carbono son formados a partir del
tiempo de la auto-ignicion.
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Gréfico 3 Fracciones molares del n-propanol (CsH;OH),
03, H20 y CO;, para una temperatura de inicio de 482 K
Fuente: Elaboracion Propia

La Grafica 4 muestra el comportamiento
de la temperatura dentro del cilindro del motor
en funcién del angulo del ciglefal para
diferentes temperaturas de entrada al cilindro de
una mezcla de aire/n-butanol.
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El mecanismo de combustion utilizado ha
sido recientemente desarrollado [14] y validado
para diferentes condiciones de procesos de
combustion, incluyendo igniciébn a bajas
temperaturas (T < 1000 K). Se encontro que la
temperatura Optima de entrada de los reactantes
es de 418 K, ocurriendo la auto-ignicién
exactamente en el PMS. En la Gréfica 4 se
observan las fracciones molares de las
principales  especies quimicas de una
combustion en funcién del tiempo para la
temperatura Optima de 420 K, donde se observa
el consumo del bio-combustible n-butanol y del
oxigeno del aire, mientras que el vapor de agua
y el bidxido de carbono son formados a partir del
tiempo de la auto-ignicion.

Gréafico 4 Tiempo de ignicién del n-butanol para
diferentes temperaturas de inicio
Fuente: Elaboracion Propia

La Gréafica 5 muestra el desarrollo de la
presion para la mezcla n-butanol/aire en funcién
del angulo de la leva para temperaturas de 450
K, 470 K, 482 K y 500 K.

En la Gréfica 6 se observan las fracciones
molares de las principales especies quimicas de
una combustion en funcion del tiempo para la
temperatura optima de 482 K, donde se observa
el consumo del bio-combustible n-butanol y del
oxigeno del aire, mientras que el vapor de agua
y el bioxido de carbono son formados a partir del
tiempo de la auto-ignicion.
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Grafico 5 Presion vs angulo de leva para diferentes
temperaturas de inicio en mezcla aire/n-butanol
Fuente: Elaboracion Propia
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Conclusiones

Este trabajo permitié realizar una buena
aproximacion al estudio del desempefio de un
motor HCCI operado con mezclas de aire con n-
propanol y n-butanol. Haciendo uso del
programa COMSOL Multiphysics, se considera
la cinematica del piston dentro de la camara de
combustion y el mecanismo de reacciones
quimicas de los bio-combustibles n-propanol y
n-butanol. A la vez el estudio es simplificado en
cuanto se consideré la combustion del n-
propanol y n-butanol con mecanismos
reducidos, con lo cual se pudo estudiar el efecto
real de las reacciones intermediarias sobre la
combustion de la mezcla del aire con n-propanol
y n-butanol y la influencia de la temperatura de
entrada de la mezcla en la auto-ignicion.
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El modelo implementado permite estudiar
el efecto de la temperatura inicial de la mezcla,
la relacion de compresion y la relacion de
equivalencia, para un motor HCCI operado con
n-propanol y n-butanol.
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