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Modelo predictivo de combustion de mezclas de gas
natural en motores de encendido por chispa (MECH)

A predictive model of natural gas mixture combustion in internal
combustion engines

Henry Espinoza,' Luis Patino,’> Yordy Gonzalez’ y Lezama Irving*

RESUMEN

En el presente trabajo se muestra el desarrollo de un modelo predictivo de la combustién de mezclas de gas
natural para motores de encendido por chispa. El modelo se basa en la solucién de dos zonas: una de mezcla
combustible sin quemar y otra de productos de combustién. En cada una de ellas se resuelve para cada dngulo
de giro del cigiefial las ecuaciones de energia y conservacién de la materia. Las ecuaciones diferenciales no
lineales de la energia para cada una de las fases consideradas: compresién, combustién y expansién, se re-
suelven por el método de Runge-Kutta de cuarto orden. El modelo, ademds de permitir estudiar la combustiéon
de diferentes composiciones de los componentes del gas natural, facilita evaluar la combustién en presencia
de aire seco y himedo. Se muestran los resultados de la validacién con datos experimentales demostrando
precisién y exactitud en los resultados que arroja el programa. Se presentan resultados de presién en el cilindro,
temperatura en las zonas de mezcla sin quemar y quemada, fraccién de masa quemada y calor de reaccién de
la combustién para el motor modelado usando una mezcla de gas natural.
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ABSTRACT

This study shows the development of a predictive natural gas mixture combustion model for conventional com-
bustion (ignition) engines. The model was based on resolving two areas; one having unburned combustion
mixture and another having combustion products. Energy and matter conservation equations were solved for
each crankshaft turn angle for each area. Nonlinear differential equations for each phase’s energy (considering
compression, combustion and expansion) were solved by applying the fourth-order Runge-Kutta method. The
model also enabled studying different natural gas components’ composition and evaluating combustion in the
presence of dry and humid air. Validation results are shown with experimental data, demonstrating the software’s
precision and accuracy in the results so produced. The results showed cylinder pressure, unburned and burned
mixture temperature, burned mass fraction and combustion reaction heat for the engine being modelled using
a natural gas mixture.
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Recibido: diciembre 17 de 2006
Aceptado: junio 28 de 2007

Introduccién

Debido a las grandes reservas mundiales de gas natural se
esta realizando cada vez més investigacion y desarrollo para
el uso de este combustible alterno en motores de encendido
por chispa y de compresién. En paises como Venezuela,
con reservas importantes de gas natural, existen programas
nacionales destinados al uso masivo de este combustible

con el nombre genérico de gas natural para vehiculos GNV
(PDVSA, 1997). A pesar que el uso de este combustible no
es nuevo, alin se requieren mayores estudios para conocer
mejor el comportamiento del motor con él, en cuanto a la
combustién y emisiones para diferentes mezclas, desgaste,
confiabilidad, lubricacién y disefio de las partes del motor,
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asi como en los sistemas de alimentacion. En el presente
trabajo se desarrolla un modelo predictivo que permite
estudiar el comportamiento de las variables caracteristicas
de la combustién del GNV para MECH, como presién y
gradiente de presion en el cilindro, presion méaxima, tem-
peratura en el cilindro, velocidad de combustién, fraccién
de calor liberado y productos de la combustién en funcién
de los parametros operativos, composicién del gas natural
y parametros de disefo.

Descripcion del modelo

Balance de energia en la camara de combustién

Para obtener las variables presion, temperatura, volumen,
masa y flujo de calor, se efectuaron balances en los tres
procesos que se presentan durante la combustién.

Etapa de compresién: aplicando la primera ley de la termodi-
namica en funcién del angulo del cigtienal y la ecuacion de
estado para la mezcla de gases ideales, se obtuvo un sistema
de ecuaciones que contiene las variables de interés en esta
etapa, presién y temperatura. Las ecuaciones de balance
de energia en términos de presion y temperatura para la
mezcla combustible sin quemar son:

dp Ry J4Qu (,, Ry |pdV
doo | VCv, | da Cv,. |V do (1)

dT, 1dv 14
J:Tm 77+7ip (2)
do Vda pda

Donde, dp/da es el gradiente de presién dentro del cilindro,
Rm la constante de de los gases ideales para la mezcla, V el
volumen interior dentro del cilindro para el dngulo a, Cv_ el
calor especifico a volumen constante de la mezcla, dQ, /da
la de transferencia de calor instantdnea, p la presién en el
cilindro, dV/da la variacién del volumen con el angulo de giro
de cigiienal, y T la temperatura de la mezclay a el éngulo del
cigliefial. El subindice m denota la mezcla sin quemar.

La variacion del volumen con respecto al angulo de giro
del cigtiefial se calcula por la ecuacién de cinemdtica bie-
la-manivela y el flujo de calor del gas a la pared se obtuvo
teniendo en cuenta la transferencia hacia las paredes del
cilindro, el piston y la culata de la cdmara de combustién,
calculdndose el coeficiente convectivo de transferencia de
calor por la ecuacion de Woschni (Gunter et al., 2002).

0,8
- VsT,
hy,,, =129.918x10-* D0>2T0753p078|:C| Sp+C,(p-p, )ﬁ}
171
~ _2IN
Sp="—
P=%0
Vs =V—¥c 3)

Donde D es el didmetro del pistén [m]; p la presién instan-
tanea del gas [New/m?]; Sp la velocidad media del pist6n
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[m/segl; p, la presién instantdnea con motor arrastrado o
correspondiente al ciclo del motor [New/m?] Vs el volumen
recorrido por el cilindro [m*; T, p,, V, la temperatura,
presion y volumen de referencia o condiciones iniciales
[K, New/m?, m3].

Las constantes C, y C, varfan con la fase de trabajo de la
siguiente manera:

- C, = 2,28 para compresién, combustion y expansion
[m/ sK].
- C, = 0 para compresion.

- C, = 3,24x107 para combustién y expansion [m/ sK].

Este coeficiente convectivo de transferencia de calor se
asume constante para todas las superficies del cilindro. A
medida que el proceso de compresién se avanza, las varia-
bles son recalculadas usando la expresién general:

M M, +3M, “4)

n+l =

Donde M es cualquier variable y 8M el incremento de la
variable durante un paso de tiempo; se calcula utilizando
el algoritmo de Runge-Kutta de cuarto orden.

Periodo de espera (Aoy: se asumi6 que el nicleo de gases
quemados en el periodo de espera es de forma semiesférica.
Para calcularlo se recurrié alas siguientes formulas:

360N
Ao=——L
60V, (5)
_[3000077" ©
S 2 1
vV, =Y, 7)

Donde N son las rpm, rf el radio del frente de llama, (V)
la velocidad de combustién turbulenta, V, la velocidad de
llama turbulenta y ff un factor de proporcionalidad entre las
velocidades de combustion laminar y turbulenta.

Para calcular la rapidez de la llama laminar asociada con el
nlcleo de inicio de la combustién, se us6 la expresion de
Ryan T. W. y Lestz (Sierens, 1998).

2145 (8)

V, =9656.p~%-623 exp| — N

m

La velocidad de llama turbulenta depende del factor ff. Este
se obtiene por ensayo y error, comparando los resultados
P-a obtenidos con la aplicacion del presente modelo con
resultados experimentales para el motor simulado. El valor
de ff que mejor ajuste los resultados es el que se toma como
parametro de simulacién.

Una vez que se conoce el Aa. por la Ecuacion (5), se conti-
nuo la compresién durante este periodo de tiempo. En este
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momento la combustién se asume que ha comenzado y se
actualizan las variables p, T, m y V para cada zona por las
siguientes Ecuaciones (la temperatura inicial de los produc-
tos, Tp , se obtiene por la siguiente Ecuacion).

T,=T,+ 25000f; parad < 1 9)

T, = T, +25000f, - 70000 - 1)f; para ¢ > 7T (10)

Esta férmula se logra por la aplicacion de la ecuacion de la
energfa para un sistema suponiendo calor especifico cons-
tante, que establece que la energfa de los productos es igual
a la inicial de la mezcla més la aportada por la combustién
(tercer término de las Ecuaciones 9y 10). Donde f, es la re-
lacion de la mezcla aire-combustible de toda la masa dentro
del cilindro. Considerando la formacién del ndcleo de llama
se calcula el volumen de la mezcla y de los productos con
el fin de estimar el radio del nicleo. El radio del nicleo de
llama se obtiene por la Ecuacion (11).

|

Etapa de propagacién y expansién con dos zonas. El efecto
de la propagacién de la llama y los cambios en las variables
termodindmicas se hall6 usando el método numérico de
integracién Runge-Kutta de cuarto orden. Las ecuaciones
para estimar la presion y la temperatura de la mezcla y de

1
3V, Y3

2r

(11)

I'f:

o

El término dm /do. se determina por la Ecuacién de con-
tinuidad,

dmp — pthAs
do

(15)
®

donde p_ es la densidad de la mezcla sin quemar [Kg/m?],
V, la velocidad de llama turbulenta [m/s], A_el drea frontal
de la [lama entre la zona quemada y sin quemar [m*] y ®
la velocidad angular [rad/s]. El area del frente de llama se
calcula suponiéndola esférica y determinando para cada
instante su posicion mediante la velocidad turbulenta de
la llama.

La transferencia de calor para cada zona se calcula usando
la Ecuacion (16).

a0 _d, 40,

do do do (16)

Las variables p, Ty T son actualizadas utilizando la Ecua-
cién (4) y el algoritmo Runge-Kutta de cuarto orden. Se
asume que la combustién se ha completado cuando el
volumen de la mezcla sin quemar es igual a cero.

Expansion con los productos de la combustién. Para esta
etapa se emplearon las Ecuaciones (1) y (2) con el fin de
modelar el proceso y calcular p y T. Las ecuaciones se
transforman en:

los productos en esta etapa son obtenidas del balance de dp _ Ry 19Q, |14 Ry p dV
energia (ecuaciones 1y 2): do. | VCv, |da Cv, |V da (17)
df, _ vy dp 1 dQ, (12) .
do.  Cp,, do. m, Cp, do o _p(Lldv, 1dp 18)
do  PlVda pda
di — p d_V_ RPTP _ Rme \dmp _ Rme d_p_ Rm de _,’_Xd_p
do mR do P p Jdoc pCp,, doo pCp, do  pdo| El procedimiento para resolver estas
ecuaciones es el mismo utilizado en la
(13) parte (a), con la diferencia de que el fluido de trabajo es el
c d producto en fase gaseosa (Moreno et al., 1994; Horlock y
d_p= 1+ —2 d_V+ (U —Um}CV T _R_me ﬂ+ Winterbone, 1986).
do R, [ do P PR, do
[ch Oy, Ry ]de dQ}/[ Cv, R, Yy, Cv, V} Balance de masa en la cémara de combustién
> T m m_ 5
CPm Ry Cpyy | dovdof | Cpy R P Ro J1a Figura 1 muestra las corrientes de entrada y salida de la

(14)

Donde p, Ty V son la presién, temperatura y volumen
dentro del cilindro, U la energfa interna, R la constante
de los gases, la masa, Cp el calor especifico a presién
constante, Cv el calor especifico a volumen constante y
a el angulo de giro del cigliefal; m y p denotan mezcla
combustible sin quemar y productos de la combustién,
respectivamente.
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camara de combustién en el motor ECH.

Partiendo del balance de la Ecuacién (19), en el que
aparecen 14 incégnitas (n, n.y los n de los productos)
fue necesario encontrar para su resolucién otras ecua-
ciones, razén por la cual se aplicé la conservacién de
la masa a cada elemento con el fin de proporcionar
cinco ecuaciones y establecer un sistema de ecuaciones,
dado por:

13
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Figura 1. Diagrama de flujo para el balance de materia en la
combustion

an(y, )GNV +na2(yi )AIRE =n,CO, +n,CO+n,H,0+n,H, +n,H
+n,0, +n,0+n,OH +nyN, +n,,N +n,NO + n, Ar A N,

(19)
Balance de carbono:
5
ng ZCyCCHb *Yco, [t MaYco, =01 Ty (20)
a=l

donde “c” son los atomos de carbono y “b” los de hidrége-
no, y el cual se realiza para cada una de las fracciones de
hidrocarburo presentes en el combustible (c = 1,2,3 4y 5
yb =4,6,8,10y 12, desde metano hasta pentano).

Balance de hidrégeno:

S
2 nby, ,+2ny,,=2n+2n,+n+n

= (21)
Balance de oxigeno:
20¢Yco, + 2“.a(yo2 +Yco, * %yHZO J
=2n,+n, +n;3+2n,+n; +ng+ny,
(22)
Balance de nitrégeno:
215y, + 2nay}\12 =2ny+n;,+ny 23)
Balance de argon:
DY ar = 02 (24)
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Ademas de estas cinco ecuaciones se pue-
¥(N2) den anadir ciertas hipétesis dependiendo
¥(03) 11z (m oles de aire) de las condiciones en que tiene lugar la
yiAr) ! reaccion. La considerada en este trabajo
y(€0y) 1(CO) | fe la de una reaccién de combustion en
vHO) ny{CO) g o
nyH,0)| equilibrio con disociacion, para la cual se
ns(Hy) necesitan siete ecuaciones de disociacién.
ns(H) La condicién de concentracion se utiliza
Cémara de |— %2 o < H?E%?I} como ecuacién auxiliar:

v(CHy) » Combustion (madles de ng(OH) . (25)

v(CoHg) producta) n;{?{;} Zyi =1

Y(C3Hy w®) |

viCHig) ns ny(NO)

y(nCsHyp) » — | n1(Ar) . -

ViC:Hn) (moles de com bustible) Ecuaciones auxiliares para resolver

v(nCsHp) el balance de masa

(N

¥Coy ) Mediante el anélisis CHON de doce

especies se plantean las reacciones de

disociacién de los reactivos y productos
en la cdmara de combustién (Araque, 1997).

%5 H, <«—> H (26)
40, «——> O (27)

<«——> N (28)
H,0O <«——> OH+ % H, (29)
CO, <«—> CO+ %0, (30
N, + %4 0, «—> NO (31
H,O <«——> H,+%0, 32

Con el fin de estimar la constante de equilibrio en términos
de las fracciones molares se aplicé la ecuacion (33) a cada
una de las reacciones anteriores y se hicieron las transfor-
maciones correspondientes.

¢ yd
sz ygyls pc+d—a—b (33)
YAYB

Donde, a y b son los coeficientes de los reactantes de la
ecuacién y c y d los estequiométricos de los productos. Da-
dos los valoresdep, T, ¢, n,y r se estiman los y. Inicialmente
se evalGan las constantes de equilibrio Kp en funcién de la
temperatura y la presion.

Métodos numéricos empleados en el
modelo

El método numérico usado para hallar las variables de
funcionamiento fue el Runge-Kutta de cuarto orden
para sistemas diferenciales de primer orden, en donde
el incremento del d4ngulo de rotacién do. es el pardmetro
que controla la exactitud de la solucién y el tiempo de
célculo. Para hallar las fracciones molares de los productos
nos valimos del método de Newton-Raphson para una
sola variable no lineal y para sistemas de varias variables
no lineales con una tolerancia de 0,000001 (Burden y
Faires, 1985).
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Desarrollo del software y validacién del
modelo
Teniendo como base los conceptos tedricos y las ecuaciones

expresadas se elaboro un software, denominado Duspemec,
en lenguaje Visual Basic version 4.0, para

obteniéndose también el andlisis de varianza del modelo. La
curva de ajuste sigue un modelo lineal, p_, = [0,146855 +
0,9915 pexp] x10° N/m?, con un coeficiente de correlacién
del 99,94% y un nivel de confianza del 95%.

realizar los célculos con el modelo (Lezama, 35 -
1999). En vista de que s6lo se pudo obtener | & 4
. ., < —+— Expermmental
la curva experimental de combustién del | E
) i o 2 1 —— Computads
propano con aire en base himeda, se utili- | &
zaron estos datos como patrén para validar 5 =9
los resultados del programa. Actualmente se | = 151
llevan a cabo los estudios experimentales para | & 10
. .z 173
la validacién con mezclas de gas natural. rE 44 e
Los datos experimentales se obtuvieron en ':'lm ey e e N ie e y -
motor Toyota Starlet 2E, de cuatro cilindros :
en linea, con 1.296 cc de cilindrada (Figura 2). Angulo del Cigiienal (*)

Para establecer los resultados de presién en

funcién del dngulo de giro del cigtienal se utiliz6 un sensor
de presién tipo 6053 Bsp, instalado en la cdmara de com-
bustién, que estd conectado por medio de un cable a un
amplificador de carga tipo 5037B1, a la unidad de control
y adquisicién de datos HP3852A. Esta unidad es a su vez
conectada a una computadora que tiene acoplada una tar-
jeta procesadora de lenguaje HP8232, la cual actlia como
interfase entre la unidad de control y adquisicién de datos y
la computadora. El banco de prueba cuenta con un sistema
medidor del dngulo de giro del cigtiefial llamado CAM, que
es un codificador 6ptico que va acoplado a la unidad de
control y de adquisicién de datos para sincronizar los giros
del cigtiefal con las presiones dentro del cilindro.

Figura. 2. Motor experimental gas - gasolina

En la Figura 3 se representan los valores de presién del
sistema obtenidos por el software (linea continua) y los
experimentales en funcién del dngulo de giro del cigtiefal
(puntos), con un factor de llama (ff) de 4. Se observa una
clara similitud en ambas curvas.

Para demostrar cuantitativamente la reproducibilidad de
los resultados del software se determiné el modelo de re-
gresion lineal simple que mejor ajusta los datos de presion
calculados en funcién de los medidos experimentalmente,
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Figura 3. Curva de presién en el cilindro en funcién del angu-
lo del ciglefal para el combustible propano

Para estimar el grado de significancia de las pendientes
de la curva experimental y calculada (P vs o) se aplicé la
prueba de hipétesis relativa, que utiliza la estadistica de
prueba “t de Student” (Montgomery, 1991). Se determiné
que no hay diferencias significativas entre los datos com-
putados y los experimentales.

Con la finalidad de obtener un modelo de ajuste para la
curva de presion frente al angulo del ciglienal, se aplico
andlisis de regresion lineal miltiple, encontrando la ecuacion
polinomial siguiente, con un coeficiente de correlacién del
98,2% y un 95% de confianza. Las unidades de oy p son
en grados y N/m?, respectivamente.

log (p) = - 330,737 + 2,4270.- 0,00583 0’+4,6175x10° o

(34)
Prediccion de los pardametros de
operaciéon

Se corri6 el programa con los datos del GNV dados en la
Tabla 1, lograndose los siguientes resultados.

Tabla 1. Composicion del gas natural para vehiculos

Porcentaje
Peso
Componente molar
o Molecular
(%)
Metano 81,41 16,04
Etano 9,87 30,07
Propano 0,59 44,09
Isobutano 0,06 58,12
Normal butano 0,09 58,12
Isopentano 0,03 72,15
Normal pentano 0,03 72,15
Nitrégeno 0,18 28,02
Dioxido de 774 44,01
carbono

15
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La Figura 4 indica la evolucién de la presién en funcién del
angulo de giro del cigtiefial con un factor de llama de 5,35,
y la presién méaxima alcanzada fue de 46,873x105 N/m?2.

Conclusiones

El modelo desarrollado predice los parametros de combus-
tién, como son: presién, temperatura, fraccion

de mezcla sin quemar y quemada, durante
50 e -
la combustién de un motor de combustion
- interna encendido por chispa usando mezclas
ﬁ = de gases como combustible, por lo cual puede
2 > ser destinado a estudiar el funcionamiento
o del motores que utilicen gas natural como
- R combustible.
g »]
E 15 El modelo requiere de un ajuste inicial con
10 datos experimentales del motor a simular, en
5 particular para obtener el factor de llama mas
0 : . . . . . . | adecuadoy establecer el calculo de la velocidad
200 250 300 350 400 450 500 ss0| de combustion turbulenta.
Angulo del Cigiiefial °)
Figura 4. Evolucién de la Presién dentro del cilindro 172 -
3000 - "g 1
2500 - 1g = 0.5 1
E =
b
p 2000 E g 0.6
g 1500 - Ttn 2 0,4 -
o | =]
2 1000 | / = 0,2 1
[ A =1
! 500 = et E a T T T 1
e 330 340 360 320 400
0 g :
200 300 400 500 600 Angulo del Cigiiefial ()
Angulo del Cigiiefial ()
Figura. 5. Evolucién de la temperatura de los productos (Tp) y Figura. 6. Fraccién de masa quemada
de la mezcla (Tm) en la cdmara de combustion
La temperatura de los productos con respecto al dngulo 4000
del cigtienal se muestra en la Figura 5, siendo sus maxi- 3500
mos de 2.678,41 Ky 1.260,08 K, respectivamente. 3000
g 20
La fraccion de masa quemada dentro del cilindroen | £ 20
funcién del angulo de giro del cigiiefial se sefiala en | & 1500
la Figura 6. El comportamiento observado representa | < 100
fielmente el encontrado en los motores de encendido 500
por chispa, segtin las referencias bibliograficas (Giinter 0 i
et al., 2002) _5052?0 2300 2400 2500 2500
Temperatura ('K)

Prediccién del calor de reaccion para el balance de
energia. En la Figura 7 se representa la evolucion del
calor de reaccién (AH) a diferentes temperaturas de los
productos.

Esta curva tiene un comportamiento parecido al de la frac-
cién de masa quemada (Figura. 6) debido a que la cantidad
de reactivos es la variable que determina el calor que libera
la reaccion en la transformacién de la mezcla de reactivos
a productos durante el proceso de combustién (Payri y
Tinaut, 1997).
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Figura. 7. Calor de reaccién en funcién de la temperatura de
los productos
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