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Resumen

En el marco de las energias renovables, el potencial del hidrégeno verde como
vector energético se presenta como una de las alternativas para la reduccion de
emisiones de gases de efecto invernadero y dependencia de los combustibles fésiles
en los distintos sectores. La presente tesis doctoral se centra en el uso del hidrégeno
verde como sustituto del gas natural en los quemadores de calderas domésticas e
industriales, lo cual eliminaria las emisiones de gases de efecto invernadero como

el diéxido de carbono o el metano y gases toxicos como el monodxido de carbono.

El proceso de combustion que tiene lugar en los quemadores depende altamente
del tipo de combustible y de sus caracteristicas. En este sentido, las propiedades
fisico-quimicas del hidrégeno y del gas natural difieren de forma considerable, afec-
tando al comportamiento del proceso de combustion. En concreto, debido a que el
rango de inflamabilidad del hidrégeno es mucho mayor frente a otros combustibles
gaseosos, la combustion del hidrégeno en condiciones premezcladas o parcialmente
premezcladas puede llevar al fenémeno de retroceso de llama o flashback, ponien-
do en riesgo la integridad del quemador y de la caldera. Por otro lado, las altas
temperaturas en llamas de hidrégeno favorecen la formacion de los NO,, térmicos,
considerandose éste un gas contaminante y perjudicial para la calidad del aire y la
salud. Estas caracteristicas dificultan la sustitucién directa del gas natural por el
hidrogeno en los quemadores actuales, teniendo que replantear nuevas alternativas
de disenio que aseguren el éptimo funcionamiento con 100 % hidrégeno, eliminan-
do el riesgo de retroceso de llama y minimizando la formaciéon de NO, térmicos.
En este contexto, la presente tesis doctoral tiene por objeto plantear disenos que

eliminen o minimicen estos fenémenos.

Para ello, se opt6 por la tecnologia de llamas de difusién en quemadores mul-
tillama, en las que no existe premezcla alguna y se elimina por completo el riesgo

de retroceso de llama, centrando asi la tesis en la problematica de los NO, térmi-
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cos. Inicialmente se caracterizé su formacion en llamas de difusién considerando
un caso de estudio simple, donde se analizé el impacto de distintos pardmetros de
funcionamiento (potencia térmica, nivel de exceso de aire y régimen de llama). Los
resultados permitieron plantear diferentes alternativas de disefio de quemadores en

funcién del régimen de la llama (laminar-turbulento).

En base a los resultados de la caracterizacién, se opté por un diseno de que-
mador multillama turbulento, tomando como referencia la tecnologia Micromiz
empleada en quemadores de turbinas de gas de hidrégeno. Este concepto se basa
en la formacién de llamas turbulentas miniaturizadas, que se estabilizan entre dos
vértices generados a partir de la inyeccién perpendicular del hidrégeno al flujo de
aire entrante y el impacto de este flujo con la estructura del quemador. Debido a
las diferentes condiciones de operacién en calderas, se analizé la viabilidad de esta
tecnologia para el disefio de quemadores domésticos e industriales. Los resultados
mostraron que las caracteristicas presentadas previamente en disefios para turbi-
nas de gas se mantuvieron bajo las nuevas condiciones de operacion y dimensiones
geométricas, mostrando en ambos casos (quemador doméstico e industrial) bajos

niveles de NO,, respecto a los limites establecidos en sus respectivas normativas.

En cuanto a la metodologia, cabe destacar que la caracterizacion inicial y el
estudio de la viabilidad del concepto Micromiz para calderas se realizé emplean-
do simulaciones numéricas de dindmica de fluidos computacional (CFD) mediante
el software ANSYS Fluent, considerando el proceso de combustién en llamas la-
minares y turbulentas a través de los modelos de reaccion de tasa finita y FGM
respectivamente. Los calculos en llamas turbulentas se realizaron siguiendo el en-
foque RANS. La validacién de los resultados numéricos se llevé a cabo a través
de medidas experimentales macroscopicas de temperatura y de emisiones de NO,,.
Para cada caso de estudio se construyeron prototipos escalados ad-hoc junto con

el correspondiente montaje experimental.

Parte de los resultados de la presente tesis doctoral han sido publicados en

revistas cientificas con alto factor de impacto.
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Abstract

In the framework of renewable energies, the potential of green hydrogen as an
energy vector is becoming a promising alternative to reduce the greenhouse gas
emissions as well as the dependency on fossil fuels. The present doctoral thesis
focuses on the use of green hydrogen in domestic and industrial boiler burners
as an alternative to natural gas, eliminating the greenhouse gases such as carbon

dioxide and toxic gases such as carbon monoxide.

The combustion process taking place in the burners depends on the fuel and its
characteristics. In that sense, the properties of gaseous hydrogen considerably dif-
fer from natural gas, resulting in a different behaviour in the combustion process.
Due to its wide flammability limits, premixed and partially premixed hydrogen
flames could lead to the so called flame flashback phenomena, compromising the
integrity of the system. On the other hand, the high flame temperatures promo-
te the thermal NO, formation, leading to negative environmental effects as well
as respiratory diseases. Hence, those characteristics makes it necessary to restate
new design alternatives which ensure an optimum combustion process using 100 %
hydrogen, eliminating the flashback risk and reducing the NO, formation. In this
context, the main objective of the doctoral thesis is to restate new buner designs

avoiding or reducing the impact of such phenomena.

For that purpose, the diffusion flame technology together with multi-flame bur-
ners was selected, eliminating the flashback risk and focusing the core of the thesis
on thermal NO, formation. As an starting point, its formation was characterised
in diffusion flames considering a simple case study and analyzing the impact of
different operating parameters (thermal power, air excess level and flame regime).
The obtained results served to raise new design approaches depending on the flame

regime (laminar-turbulent).

Following the initial characterisation, a turbulent multi-flame diffusion burner



was selected, taking as reference the Micromiz technology which has already been
implemented in gas turbine burners. The concept is based on the formation of
miniaturised turbulent diffusion flames, anchored between two vortices generated
by the combination of aerodynamic effects induced by bluff bodies and jets in cross-
flow configuration. Since domestic and industrial boiler operating conditions differ
from gas turbine burners, the feasibility of Micromiz technology for the design of
domestic and industrial boiler burners was analysed. The results showed that the
main characteristics observed in gas turbines were maintained under the desired
operating conditions and scaled geometries, showing low NO, levels with respect
to the corresponding standards.

The general methodology used in the initial characterisation and the feasibility
stages was based on CFD simulations carried out through the software ANSYS
Fluent. Accordingly, the combustion process was simulated through finite-rate che-
mistry and FGM models for laminar and turbulent flames respectively. The tur-
bulent flow field was solved following the RANS approach. Numerical results were
validated through experimental measurements of temperature and NO,, emissions.
Burner prototypes were constructed for each research stage along with the corres-
ponding experimental setup.

The results from the present thesis have been published in scientific journals

with high impact factor.
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Laburpena

Energia berriztagarrien esparruan hidrogeno berdeak bektore energetiko gisa-
ra jarduteko eskaintzen dituen aukerek, teknologia hau berotegi efektudun gasen
isurketa eta erregai fosilekiko menpekotasuna murrizteko alternatiba interesgarri
bilakatu du. Hidrogenoaren erabilerari dagokionez, honako doktoretza tesia etxebi-
zitza eta industria galdaretako erregailuetan zentratuko da, gas naturalaren ordezko
erregai gisa kontsideratuz. Horrenbestez, hidrogenoaren errekuntzak karbono dio-
xidoa bezalako berotegi efektududun gasen eta karbono monoxidoa bezalako gas

toxikoen isurketak ezabatuko lituzke.

Erregailuetan ematen den errekuntza prozesua erregai mota eta honen ezauga-
rriek baldintzatzen dute. Zentzu honetan, nabarmenak dira hidrogenoaren eta gas
naturalaren propietate fisiko-kimikoen arteko ezberdintasunak, errekuntza proze-
suan eragin zuzena izanik. Zehazki, hidrogenoaren sukoigarritasun tarte zabalagoa-
ren ondorioz, aurre-nahasketa edo aurre-nahasketa partzialdun errekuntza baldin-
tzetan sugar frontearen flashback arriskua areagotzen da, sistema osoa arriskuan
jarriz. Bestalde, sugarrean ematen diren tenperatura altuek, NO, termikoen sor-
kuntza areagotzen dute, gas honen isurketek ingurumenean eta gizakien arnas apa-
raturan kalte zuzenak izan ditzazketelarik. Ondorioz, aurkeztutako ezaugarriek gas
naturalaren ordez hidrogeoa erabiltzea zailtzen dute, flashback arriskua ekiditeko
eta NO, termikoen sorkuntza murrizteko hidrogeno erregailuen diseinu alternatiba
berriak planteatzeko beharra agerian utziz.

Hortaz, flashback arriskua guztiz baztertze aldera, difusio sugarren teknologia
aukeratu zen, sugar anitzdun erregailu konfigurazioak kontsideratuz. Honek dok-
toretza tesia NO, termikoen sorkuntzara bideratzea ahalbidetu zuen. Abiapuntu
gisa sugar konfigurazio sinple bat definituz, lan baldintza ezberdinen arabera (po-
tentzia termikoa, gehiegizko airea eta sugar erregimena) NO,, termikoen sorkuntza

ezaugarritu zen. Ezaugarritze honetan jasotako emaitzek sugarraren erregimenaren
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araberako (laminar-turbulentu) diseinu alternatiba ezberdinak planteatzea ahalbi-

detu zuten.

Emaitza hauek aintzat hartuz, sugar anitzdun erregailu turbulentu baten alde-
ko hautua egin zen, gas turbinetan erabili izan den Micromiz errekuntza teknologia
kontsideratuz. Kontzeptu hau sugar turbulentu txikien sorkuntzan oinarritzen da,
sugar bakoitza bi zurrunbiloren artean egonkortzen delarik. Zurrunbiloen sorkun-
tza airea eta erregailuaren arteko talkak eragiten dute, hidrogeno eta airearen flu-
xu perpendikularren eraginarekin batera. Galdara eta gas turbinen lan baldintzen
desberdintasunak direla eta, etxebizitza eta industria galdaretako erregailuetara-
ko Micromixz teknologiaren bideragarritasuna aztertu zen. Emaitzen arabera, lan
baldintza eta dimentsio geometriko berriak definituta gas turbinetan lortutako an-
tzeko ezaugarriak mantentzea lortu zen, legedian ezarritako NO, isurketa mugak
kontuan izanik, proposatutako etxebizitza eta industria eskalako erregailuetan NO,,

kontzentrazio maila baxuak erakutsiz.

Metodologiari dagokionez, hasierako ezaugarritzea eta Micromix erregailuen bi-
deragarritasun analisia fluidoen dinamika konputazionalaren (CFD) bidezko kal-
kuluen bitartez burutu zen, ANSYS Fluent softwarea erabili zelarik. Kalkuluetan
errekuntza prozesua simulatzeko tasa finituko eta FGM errekuntza modeloak era-
bili ziren, sugar laminarrak eta turbulentuak simulatzeko hurrenez hurren. Sugar
turbulentuetako fluxua RANS ikuspegia kontsideratuz simulatu zen. Simulazioen
balioztatzerako tenperatura eta NO, termikoen neurketa esperimentalak burutu zi-
ren, kontsideratutako kasu bakoitzerako prototipo bereziak fabrikatzeaz gain mun-

taketa esperimental espezifikoak erabiliz.

Tesi honetan aurkeztutako emaitzak inpaktu-indize altudun aldizkari zientifi-

koetan publikatu dira.
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Capitulo 1

Introduccion

Resumen: En el marco de las energias renovables, el hidrogeno verde se presen-
ta como un vector energético con un gran potencial de cara a la reduccion de gases
de efecto invernadero y del consumo de combustibles fosiles. Entre las aplicaciones
finales se encuentra el uso del hidrégeno verde en calderas domésticas e industriales
como sustituto del gas natural o de gases licuados. Si bien su combustion en condi-
ciones optimas emitiria solamente vapor de agua, este combustible presenta ciertas
particularidades debido a sus propiedades fisicoquimicas. Analizando la literatura
existente, en este capitulo se exponen los principales retos y se contextualizan las
posibles soluciones tanto a escala doméstica como industrial que se planteardn a lo
largo de este trabajo. Finalmente se presentan los objetivos y la estructura general

del documento.
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1.1. Contexto y motivacion

El rédpido desarrollo tecnolégico de las tltimas décadas y la creciente explota-
cién de fuentes primarias para el abastecimiento de las sociedades modernas, han
supuesto un notable aumento en la demanda energética global, incrementando asi
las emisiones de gases de efecto invernadero, derivados principalmente del uso indis-
criminado de combustibles fésiles. A pesar de la implantacién de fuentes de energia
renovables como la edlica y la solar, los datos de consumo de energia clasificados
por el tipo fuente que se muestran en la Figura 1.1 (datos a escala mundial) indican
que mas del 50 % de la energia primaria se produce por medio de la combustién
de combustibles f6siles (carbén, derivados del petréleo, gas) y de combustibles de
origen renovable (biocombustibles).

Dichos procesos de combustién componen un amplio rango de aplicaciones para
cubrir la demanda energética en diferentes sectores, que pueden clasificarse en

cuatro grandes grupos entre los que se destacan las aplicaciones més significativas:

= Generaciéon de electricidad: Calderas y turbinas de gas en centrales térmicas,
motores de combustién interna en sistemas auxiliares o generacién eléctrica

a pequena escala.

= Transporte: Motores de combustion interna para automdviles, trenes y bu-

ques, asi como turbinas de gas para el transporte aéreo.

= Industria y construcciéon: Calderas de vapor y hornos para calentamiento en
procesos, quemadores para calentamiento directo, turbinas de gas industria-
les y motores de combustion interna para cogeneracién y fuentes de energia

auxiliares.

= Sector residencial y servicios: Quemadores para calentamiento directo de es-
pacios, quemadores en calderas para ACS, quemadores en cocinas domésticas

y profesionales.

Por otro lado, el uso masivo de combustibles fésiles ha generado una gran depen-
dencia econémica con los paises productores, ya que las reservas de hidrocarburos se
concentran en puntos concretos del planeta. Este hecho ha producido fluctuaciones

en los precios de compra junto con una alta dependencia econémica [2, 3].

Cabe destacar que el gas natural ha jugado un papel muy importante en la

reduccién del consumo de combustibles fésiles tradicionales como el fuel-oil o el
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Figura 1.1: Evolucion del consumo de energia primaria a escala mundial por tipos
de fuentes expresado en [TWh] [1].

carbén, que se podian encontrar principalmente en los equipos de combustién uti-
lizados tanto en el sector de la industria y la construccién como en el sector re-
sidencial y de servicios [4]. Este aumento del uso del gas natural se refleja en la
Tabla 1.1, que muestra la evolucién de su consumo por sectores en Espana entre
1.985 y 2.019. A pesar de ello, el gas natural sigue siendo un combustible f6sil,
cuyo componente principal es el metano (CHy), representando aproximadamente
el 90-95 % de su composicién. Por lo tanto, la combustién de este hidrocarburo si-
gue generando emisiones de COs y CO junto con emisiones de 6xidos de nitrégeno
(NO,), los cuales contribuyen al efecto invernadero y la contaminacién ambiental

respectivamente.

Tabla 1.1: Evolucion del consumo de gas natural segin mercados en Espatia en

GWh [5-7]

Mercado 1.985 1.990 2.000 2.010 2.018 2.019
Doméstico-comercial 7.128 10.771 | 34.755 | 64.328 | 56.910 | 52.006
Industrial 15.480 | 44.166 | 144,994| 194.098| 226.611| 231.103
Generacién eléctrica 6.890 2.254 10.379 | 135.625| 61.841 | 111.279

Para hacer frente a esta situaciéon desde un punto de vista tecnolégico, una
de las alternativas se centra en la sustitucién de los combustibles fésiles por com-
bustibles de origen renovable que sean capaces de eliminar o reducir las emisiones

contaminantes. Entre otros, debido a su capacidad de actuar como vector energé-
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tico, el hidrégeno se ha convertido en una de las alternativas més novedosas para
reducir las emisiones en los sectores y mercados previamente mencionados [8, 9].
Entre otros, el hidrégeno puede generarse por medio de la electrélisis del agua,
utilizando el exceso de energia generado por las fuentes renovables en periodos de
baja demanda, garantizando asi su origen renovable. A diferencia de otros proce-
sos de generacion de hidrogeno, la denominacién de hidrégeno verde proviene de
la utilizacién de energias renovables en el proceso de su generacién. Por lo tanto,
a lo largo de este trabajo, cuando se haga referencia al uso del hidrégeno como

combustible, se estard haciendo referencia al hidrégeno verde.

Este proceso de conversion de energia eléctrica renovable en hidrogeno verde
es conocido como P2G (power to gas), el cual permite almacenar el hidrégeno
generado mediante distintas fuentes de generaciéon renovables para su posterior uso.
En este sentido, actualmente se estdn llevando a cabo diversos proyectos piloto a
nivel europeo para estudiar la viabilidad del P2G [10]. Entre otros, para 2.022 se
espera contar con un sistema P2G de 100 MW conectado a la red en Alemania,
mientras que en el Mar del Norte se quieren conectar unas 10.000 turbinas edlicas
a una isla artificial para la produccién de hidrégeno para el ano 2.030 [11]. De la
misma forma, el uso del hidrégeno esta siendo estudiado como alternativa del gas
natural en los quemadores de las turbinas de gas y de las calderas de vapor de
plantas de generacién eléctrica. Como ejemplo, la Figura 1.2 muestra el esquema

del proyecto piloto de Siemens Energy en Finspang (Suecia).

- NS

Flujo de electricidad no aprovechada en el proceso Banco de electrolizadores

b W

Flujo de H2 hacia la turbina/caldera

Figura 1.2: Esquema de funcionamiento de una planta de generacion eléctrica de

hidrégeno. Proyecto piloto de Siemens Energy en Finspang (Suecia) [12].
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A nivel internacional existen numerosos proyectos relacionados con la generacién
y el transporte del hidrégeno. La Tabla 1.2 resume los mas destacados, describiendo

los objetivos més importantes en cada uno de ellos.

En un contexto mas local, destaca el corredor vasco del hidrégeno [20], traccio-
nado por Petronor y Repsol. El proyecto fue presentado en febrero de 2.021 con una
inversion superior a los 1.300 millones de euros hasta 2.026 y que contard con un
consorcio formado por 78 organizaciones. El objetivo principal del proyecto sera el
de avanzar en la descarbonizacién de sectores estratégicos, invirtiendo en proyectos
relacionados con la produccion de hidrégeno renovable y combustibles sintéticos,
el uso urbano y residencial, la movilidad y logistica asi como la infraestructura
necesaria y la descarbonizacion de la industria. Las inversiones se distribuiran en
proyectos para la generacion de hidrégeno verde mediante la construccién de tres
instalaciones de 2, 10 y 100 MW. La primera estara en funcionamiento en el ano
2.022 con el objetivo de alimentar el Parque Tecnolégico de Abanto. La segunda
estd proyectada para el afio 2024 en el Puerto de Bilbao y destinada al abaste-
cimiento de una planta de combustibles sintéticos. La tercera que serd para 2025
y servira para abastecer parte del proceso productivo de Petronor asi como para
abastecer las necesidades del propio Corredor [21]. La Figura 1.3 muestra el mapa

del corredor, describiendo los proyectos que se llevaran a cabo en cada zona.

EL CORREDOR VASCO DEL HIDROGENO

Puerto de Bilbao

Tuberia de conexién

Refineria de s
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Consumidor de

hidrégeno;

produccién de $' Sy
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prevista prevista
para 2022 para 2025

Punto deinterés

Planta de electrolisis

Pianta de biocombustible

GRAFICO G. DE LAS HERAS

Figura 1.3: Mapa del corredor vasco del hidrégeno indicando los proyectos esperados

en cada zona [22].
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Tabla 1.2: Resumen de proyectos internacionales relevantes relacionados con la generacion y transporte del hidrogeno

Tecnologia

Consorcio

Objetivos

Ref.

Gen. Hy verde

Gen. Ho verde

Gen. Hy verde

Inyec. Hy red

Inyec. Hy red

Gen. Hs verde

Gen. Hy verde

Refhyne, liderado por Shell’s Energy y
Chemicals Park Rheinland

Svevind Energy GmbH y Kazakh Invest
National Company JSC

Enegix Energy

Urban Community of Dunkerque, GrDF,
GNVert, Cofely Ineo, CEA, McPhy
Energy, INERIS, CETIAT, AREVA SE,
CETH2 and DK’Bus Marine

Cadent Gas, Northern Gas Networks,
Progressive Energy Ltd, Keele University

(Keele), Health and Safety Laboratory
and ITM Powe

Iberdrola y Fertiberia

BayWa r.e. y GroenLeven

Produccién de hasta 1.300 toneladas de hidrégeno verde al afio

La electricidad generada por parques eélicos y solares (en el oeste
y centro de Kazajistan) con una capacidad total de 45 gigava-
tios (GW), alimentard 30 GW de electrolizadores para producir
alrededor de tres millones de toneladas de hidrégeno verde cada

ano

Produccién de méas de 600.000 toneladas de hidrégeno verde al
afio a partir de 3,4 GW de energia renovable de carga base ya
contratada a través de una asociacién con Enerwind

Inyeccién de hidrégeno en la red en un 6 % inicialmente con el
objetivo de llegar a un 20 % para su uso en 100 hogares y la caldera
del centro de salud del barrio "Petit Village"de Cappelle-la-Grande
(Francia)

Demostrar la viabilidad de inyeccién de hidrégeno a la red en
un %20.

Produccién de hidrégeno mediante electrolisis (20 MW) para su
uso en la fabrica de amoniaco de Fertiberia, reduciendo el consumo
de gas natural de la planta en mas de un 10 %

Proyecto piloto para convertir la energia de un parque solar de
50 MWp en hidrégeno verde por medio de un electrolizador en
momentos de sobreproduccién. La energia generada se almacenara
localmente, para diferentes aplicaciones.

(13]

(14]

(15]

[16]

(17]

(18]

(19]
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De forma similar, el proyecto BENORTH2 lanzado por el consorcio formado
por White Summit Capital, Castleton Commodities International LLC (CCI), Biz-
kaia Energia S.L., Nortegas y SENER tiene como objetivo crear una planta de
generacién de hidrégeno junto a la actual central térmica de ciclo combinado de
Boroa (Amorebieta, Vizcaya). Tras su generacién, el hidrégeno se mezclard con el
gas natural y serd inyectado a la red de distribucién de Nortegas para su posterior
uso por parte de los usuarios finales. Por otro lado, el hidrégeno generado también
se destinara a las turbinas de gas de la central térmica, reduciendo asi el consumo

de gas natural y las emisiones de CO [23].

En el marco de la inyeccién de hidrégeno a la red de gas y su impacto en las
aplicaciones finales, destaca el lanzamiento del proyecto H2Sarea [24], liderado por
la distribuidora de gas vizcaina Nortegas y que cuenta con la participacion de va-
rias empresas del tejido industrial vasco, como ABC Compresores, C.A.E., S.L. —
FIDEGAS, H2Site, Erreka Fastening Solutions y Orkli junto con la colaboracién
de los centros tecnolégicos y de investigaciéon vascos Ikerlan y Tecnalia. El proyecto
pretende impulsar la investigacién y el desarrollo de equipos y componentes que
permitan aprovechar las infraestructuras existentes en diferentes escenarios: siste-
mas de inyeccién de hidrégeno, sistemas de compresién avanzados, desarrollo de
fijaciones inteligentes especificas para hidrégeno, investigaciéon de nuevos materiales
y componentes aptos para su utilizacién en entornos 100 % hidrégeno y con mezclas

de hidrégeno-gas natural variables.

Teniendo en cuenta la cantidad de proyectos relacionados con el hidrégeno y
el alcance esperado, se puede afirmar que la apuesta por la generacién y el uso
del hidrégeno jugara un papel muy importante en las siguientes décadas, postulan-
dose como un agente clave en la reduccién o la eliminacion total del consumo de
combustibles fésiles y emisiones contaminantes en diferentes sectores. No obstante,
los proyectos presentados y otros muchos, cuentan con un denominador comun: los
retos técnicos relacionados con la manipulacién del hidrégeno para su generacion,
almacenamiento, transporte y usos finales. En términos generales, a dia de hoy el
almacenamiento y transporte de hidrégeno a gran escala son un campo de inves-
tigacién donde quedan muchos retos por afrontar [25]. Para facilitar su logistica,
la produccién y el almacenamiento distribuido de hidrégeno podria ser una buena
alternativa frente al sistema centralizado. Por un lado, esto facilitaria la integracién
de la tecnologia de hidrégeno en el mix energético, pudiendo generarlo mediante
fuentes renovables locales sin la necesidad de transportarlo a lo largo de redes kilo-

métricas. Y por otro lado, promoveria la implementaciéon de plantas de generacion
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renovable compartidas en diferentes puntos de consumo de hidrégeno, como pueden
ser las zonas industriales, comarcas o municipios. Este sistema descentralizado va
de la mano del concepto de redes inteligentes o smart grids, los cuales facilitarian
el control para el aprovechamiento éptimo de los recursos [26-28]. Por su parte, los
retos relacionados con las aplicaciones finales cubren diversos campos de investiga-
cién, ya que las particularidades fisicas que presenta el hidrégeno difieren de las de
otros gases convencionales como se detallard mas adelante. En concreto, la presente
tesis doctoral se centra en los retos relacionados con el proceso de combustién del

hidrégeno.

En este contexto, el hidrégeno podria ser un buen sustituto del gas natural en la
descarbonizacién de los sectores previamente mencionados, donde la tecnologia de
combustion es la mas utilizada para el abastecimiento energético. Considerando las
posibles aplicaciones del hidrogeno verde, este trabajo estard enfocado al uso del
hidrégeno como combustible en los quemadores instalados en calderas para aplica-
ciones industriales y domésticas. El uso del hidrégeno en estos equipos implicaria
una reduccién directa en las emisiones de CO y COs, generando solamente vapor
de agua en condiciones 6ptimas de combustién. En este sentido, los quemadores ini-
cian y mantienen el proceso de combustién entre el combustible y el aire, formando
llamas que se confinan dentro de una cdmara para el posterior aprovechamiento
de la energia térmica mediante los sistemas de intercambio de calor situados aguas
abajo.

Puesto que la combustion del hidrégeno presenta ciertas particularidades, la
sustitucién del hidrégeno por el gas natural o por mezclas con un contenido variable
de hidrégeno en gas natural han abierto un nuevo campo de investigacién como
se podra ver a lo largo del documento con las aportaciones bibliograficas més
significativas.

Es necesario subrayar que a pesar de que el uso de combustibles alternativos o
la sustitucion de fuentes de energia convencionales por fuentes renovables podria
reducir las emisiones de gases perjudiciales para el medio ambiente y la calidad
del aire, estos desarrollos tecnolégicos deben de ir acompanados de un cambio en
la mentalidad de la sociedad, asumiendo los limites de los recursos finitos de los
que disponemos y tomando una conciencia colectiva para la reduccién del consumo
de productos y bienes. Recordando las palabras de Murray Bookchin, pionero de
la ecologia social: "St no hacemos lo imposible, tendremos que enfrentarnos con lo

impensable" [29].
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Como se ha mencionado previamente, la tesis doctoral se centra en la utilizaciéon
del hidrégeno como combustible alternativo en quemadores de gas natural instala-
dos en calderas domésticas e industriales. Para ello, inicialmente se identifican los
principales retos técnicos relacionados con la sustitucion directa del hidrégeno en
arquitecturas de quemadores de gas natural. Tras revisar los trabajos de investiga-
cién realizados hasta la fecha y relacionados con dichos retos técnicos, se identifica
el area de conocimiento que estd por cubrirse y se plantean diversos casos de estu-
dio con el objetivo de aportar ese conocimiento al estado del arte actual. En estos
casos de estudio, se analizara el proceso de combustién del hidrégeno bajo dife-
rentes condiciones de operacién mediante cdlculos numéricos basados en dindmica
de fluidos computacional (CFD) y validaciones experimentales. De esta forma, se
tiene como objetivo obtener resultados que puedan servir como base de cara a los
re-disenos de quemadores actuales o el desarrollo de nuevos disenos que se plantean

a lo largo del trabajo.

1.2. Combustion en quemadores de hidrégeno: re-

tos y riesgos

Las propiedades fisicas del hidrogeno hacen de él un combustible muy especial.
La Tabla 1.3 muestra las principales diferencias entre las propiedades del hidrégeno,
el metano (componente principal del gas natural) y el propano. Las propiedades que

se presentan estan obtenidas en condiciones estequiométricas y presion atmosférica.

Tabla 1.3: Propiedades fisicas y de combustion del hidrogeno, metano y propano

[5-7]

Propiedades Hidrégeno | Metano | Propano
Densidad (kg/m?) 0,080 0,64 1,71

PCI (kJ/kg) 119.950 50.020 46.360
Limites de inflamabilidad (Vol. %) 4-75 5-15 2-10
Temperatura adiab. de llama (K) 2.380 2.226 2.267
Energfa min. igniciéon (MJ) 0,02 0,29 0,30
Velocidad max. llama (cm/s) 200 40 40

Siendo el elemento mas ligero de entre los tres, el hidrogeno presenta una den-

sidad relativamente baja respecto a otros combustibles gaseosos. Esto hace que
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requiera mayores presiones para su almacenamiento en tanques o un mayor volu-
men del propio tanque. También presenta un mayor poder calorifico por unidad
de masa (maés del doble) por lo que para la misma cantidad de masa se obtiene el
doble de energia. Por otro lado, las llamas de hidrégeno son dificiles de detectar ya
que la luz que emite esta fuera del rango infrarrojo detectable para el ojo humano
[30]. Por este motivo, serd necesario desarrollar nuevas tecnologias de deteccién de
llama para asegurar el control y la seguridad en los procesos de combustiéon con

hidrégeno.

Por su parte, la temperatura adiabatica de llama supera a la del metano y a la
del propano, lo cual puede favorecer la formaciéon de NO, térmicos por medio del

llamado mecanismo de Zeldovich [31] como se detallara en los siguientes capitulos.

En cuanto a los limites de inflamabilidad, se observa que el rango del hidré-
geno es mas amplio, resultando favorable desde un punto de vista de diseno, ya
que el hidrogeno se inflamard rdapidamente en un rango mas amplio evitando in-
quemados. No obstante, también podria causar encendidos locales, sobre todo en
quemadores premezclados y parcialmente premezclados, en los que existe una mez-
cla combustible-aire previa a su introduccién en la cimara de combustién [32]. En
presencia de puntos calientes en las tuberias de entrada o en la zona donde se rea-
liza la premezcla, estas podrian encenderse debido a la mayor inflamabilidad del
hidrégeno en el aire, asi como por la baja energia de ignicién necesaria para su
combustiéon. Esto podria causar dafios irreversibles en el conjunto del quemador,

con un alto riesgo de explosion.

Por tdltimo, la velocidad del frente de llama definida como la velocidad de pro-
pagacién de la llama hacia la mezcla combustible-aire [32] es considerablemente
superior en llamas de hidrégeno. La Figura 1.4 (izqda.) muestra de forma esquemd-
tica las zonas de combustién en una llama de premezcla, donde se puede identificar
la velocidad del frente de llama como (S,,) y la velocidad de la mezcla entrante a

la zona de combustién como (Uypnpurnt)-

El concepto de velocidad de frente de llama esta relacionado con el fenémeno
de retroceso de llama o flashback, que se define como la propagacién descontrolada
del frente de llama hacia la mezcla, producida por el desequilibrio local entre la
velocidad de la mezcla y la velocidad del frente de llama [33, 34]. Cuando la segunda
supera a la primera, el frente de llama comienza a propagarse hacia la zona de salida
de la mezcla, pudiendo entrar a las tuberias de entrada y cdmara de premezcla,

pudiendo causar también dafios irreversibles y explosiones.

10
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Combustion products \
Upurne Combustion products
urn
Flame front Estq. reaction zone
Uunburm
Fuel+Air mixture Air Air
PREMIXED NON-PREMIXED

Figura 1.4: Zonas de reaccién en llamas de premezcla (Izqda.) y no-premezcla
(dcha.)

En base a estas propiedades y a las diferencias descritas, son dos los principales
riesgos que pueden darse en el proceso de combustion del hidrégeno con el aire: la
formacion de NO, térmicos debido a las altas temperaturas de llama y el fenémeno
de retroceso de llama o flashback debido al mayor rango de inflamabilidad de las

mezclas Ho/Aire y a las mayores velocidades del frente de llama.

En cuanto al fenémeno flashback, éste desaparece si la combustién tiene lugar
en condiciones no-premezcladas. En la Figura 1.4 (dcha.) se puede observar que el
concepto de velocidad del frente de llama desaparece en el caso de las llamas no-
premezcladas o de difusién. En este tipo de llamas el combustible y el aire entran por
separado a la cdmara de combustion, donde se mezclan a escala molecular y después
comienzan a reaccionar, formando un contorno donde teéricamente la reaccion tiene
lugar en cantidades estequiométricas [32, 35]. Asi, el proceso de combustién estd
condicionado por la mezcla de los reactivos a nivel molecular frente a la cinética
quimica debido a la mayor escala temporal inherente al proceso de transporte de
especies frente a las menores escalas temporales de las reacciones definidas por la
cinética quimica [32]. Puesto que el mecanismo que controla el proceso es el del
transporte difusivo, las llamas no-premezcladas son también conocidas como llamas
de difusién [32, 35].

De esta forma, debido a su naturaleza, este tipo de llamas eliminan por com-

11
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pleto el riesgo de retroceso de llama o flashback, ya que no existe ninguna mezcla
inflamable previa que pueda facilitar la propagacion del frente de llama. Este ti-
po de llamas se puede encontrar en diferentes aplicaciones como pueden ser los
quemadores de turbinas de gas, los motores de combustién interna tipo diésel o
quemadores de calderas y hornos industriales [32, 36]. No obstante, las llamas de
difusién presentan el inconveniente de contar con una zona de reacciéon estequiomé-
trica, haciendo que las temperaturas en esos puntos alcancen valores aproximados
a la temperatura adiabatica de llama, favoreciendo asi el mecanismo de formacién
de NO, térmicos [32].

1.3. Estado del arte

En vista de lo expuesto, parece razonable seleccionar llamas de difusiéon a la
hora de disefiar quemadores de hidrégeno, ya que la formacion de NO, térmico
puede considerarse un riesgo menor frente al riesgo de flashback. Sin embargo, en
la literatura se pueden encontrar trabajos de investigacion que tratan de estudiar
la fraccién maxima admisible de hidrégeno en arquitecturas de quemadores pre-
mezclados y parcialmente premezclados, disenados para gas natural y en los que
existe el riesgo de flashback. Entre otros factores, la fraccion méxima admisible
de hidrégeno en gas natural sin riesgo de flashback en el quemador puede variar
dependiendo de las condiciones de operacion, el exceso de aire, la geometria de los
inyectores y de la zona de combustién entre otros. A continuacién se resumiran
los estudios més relevantes y los avances més recientes por parte de los fabricantes
de quemadores de hidrégeno, considerando por separado las aplicaciones a escala

doméstica e industrial.

1.3.1. Escala doméstica

En la tabla 1.4 se resumen los estudios mas significativos que consideran quema-
dores premezclados y parcialmente premezclados utilizados en el sector doméstico,
mostrando la concentracion maxima admisible de Hy en gas natural que asegure
un correcto funcionamiento sin riesgo flashback. Cabe destacar que uno de los gases
limite en aplicaciones de gas es el gas limite de retroceso de llama G222 con un
23% de Hy en CHy siguiendo el estdndar EN-437 [37], con lo que muchas de las
aplicaciones deben estar homologadas para dicho gas para su posterior comerciali-

zacién.

12
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Tabla 1.4: Estudios que establecen el limite de Hy mdxrimo en quemadores disenados

para el sector doméstico y comercial.

Aplicacion Tipo de quemador | Ao Max. %0H2 Ref.
Calentador de agua Premezcla parcial 2019 %10 [38]
Cocina Premezcla parcial 2020 %23 [39]
Caldera doméstica Premezcla 2020 %20 [40]
Horno para cocina Premezcla parcial 2019 %25 [41]
Cocina Premezcla parcial 2019 %20 [42]
Calentador de aire Premezcla 2020 %15 [43]

Los resultados de la Tabla 1.4 destacan la necesidad de desarrollar nuevos dise-
nos de quemadores o adaptar las arquitecturas existentes para poder llegar a fun-
cionar con 100 % hidrégeno. Por lo tanto, los fabricantes de quemadores y calderas
deberan de investigar el comportamiento de este combustible bajo las condiciones
de operacion deseadas, evitando el riesgo de flashback y minimizando la formacién

de los NO, térmicos.

En este sentido cabe mencionar el estudio de S.Gersen et al. [44] llevado a ca-
bo por investigadores de DNV GL, GasTerra B.V. y Bekaert Heating, fabricantes
destacados en el sector gasista. En este trabajo experimental se describen dos con-
ceptos de quemadores capaces de trabajar con 100 % hidrégeno. Para la primera
caldera de DNV GL/GasTerra, se presenta un quemador de difusién con un conjun-
to de 20 orificios de 0,7 mm dispuestos en una estructura cilindrica como se puede
observar en la Figura 1.5. Dicha estructura estd cubierta por una malla metalica
capaz de absorber parte de la potencia térmica de las llamas para emitirla después

de forma radiante.

La segunda caldera de Bekaert Combustion Technology cuenta con un quemador
de premezcla cuyas caracteristicas se desconocen. A pesar de que el articulo carece
de informacién técnica relativa al disefio y al dimensionamiento del quemador, en
ambos casos se muestra que las emisiones de NO, térmicos estan por debajo de
la normativa europea vigente. Hay que destacar que el articulo tampoco menciona
el exceso de aire que emplean ambos quemadores, un dato relevante para evitar

el riesgo de retroceso de llama en el caso del quemador de premezcla de Bekaert
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Figura 1.5: Imagen del quemador de difusion experimental desarrollado por DNV

GL/GasTerra [{4]

Combustion Technology y para la reduccién de los NO,, en el caso del quemador de
difusién de DNV GL/GasTerra. Si bien los fabricantes protegen el conocimiento
adquirido en los procesos internos de investigacién y desarrollo, se puede afirmar
que existe un interés real por parte de los fabricantes de quemadores y calderas en

el desarrollo de calderas de hidrégeno.

De forma similar, M.S. Boulahlib et al. [45] llevaron a cabo un estudio experi-
mental sobre el efecto de mezclas hidrégeno-metano (con concentraciones maximas
de hidrégeno del 45 %) en las emisiones de NO,, CO5 y CO considerando un que-
mador multillama de tipo mixto a una potencia nominal de 15 kW, compuesto por
llamas de difusién y llamas de premezcla. En las llamas de premezcla, se emple6 la
combustién rica en aire con excesos de aire entre A =2 y 4, siguiendo la estrategia
de fuel-staging, basada en emplear solamente parte del combustible para la com-
bustiéon premezclada con altos excesos de aire. La otra fraccién de combustible se
separa para ser utilizada en la combustién por difusion, la cual toma el aire secun-

dario que se introduce desde el exterior. De esta forma se combina un conjunto de
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llamas premezcladas ricas en aire (lo cual reduce la temperatura de la llama y por
ende la formaciéon de NO,, térmicos) con un conjunto de llamas de difusién alimen-
tadas por un flujo de aire secundario tomado del ambiente. Esta configuracion se

muestra en las Figuras 1.6 y 1.7.

Los resultados de las emisiones de NO, para diferentes porcentajes de hidré-
geno en metano (0-45 %) considerando diferentes excesos de aire en las llamas de
premezcla, mostraron que el incremento de la fraccién de hidrogeno favorecia li-
geramente la reduccién de NO, térmicos con disminuciones del orden de 10 ppm
al incrementar la fraccién de hidrégeno en metano desde 0 hasta 45 %. Por otro
lado, el incremento del exceso de aire en las llamas de premezcla (desde A =2 hasta
4) no mostré un impacto significativo en la reduccién de los NO, térmicos a una
fraccién de hidrégeno dada en el combustible. De esta forma, se puede concluir
que la combinacién de ambas tecnologias (difusién y premezcla) podria ser ttil de
cara a futuros disenos de quemadores de hidrégeno de bajo NO, ya que los re-
sultados mostraron concentraciones entre 5 y 30 ppm de NO, en todos los casos
considerados. No obstante, el estudio se limité para una fraccién méaxima del 45 %
de hidrégeno, evidenciando que un mayor incremento en las concentraciones podria

favorecer la aparicién del flashback en las llamas de premezcla.

Smoke extraction
Fan for secondary air | E Pollutant measurement
SaEa G Mass tlow and
econdary cireuit (emperature measurement
Primary circuit

Burner

Q.
=)
Regulator 4
:

) Sonic nozele |
’ 0

Cl
A
Regulator 2
Bl

Figura 1.6: Esquema general de la configuracion del quemador en la caldera fuel

staging y el sistema de distribucion aire-gas [45]
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Diffusion flame

Premixed flame "

e o siandes

Figura 1.7: Imagen tomada durante los ensayos experimentales mostrando la for-

macién de las llamas de difusion y las llamas premezcladas [45]

1.3.2. Escala industrial

Por otro lado, los estudios relacionados con quemadores para turbinas de gas
se centran en definir diagramas de estabilidad diferenciando las zonas estables y de
flashback, variando el porcentaje de hidrégeno, exceso de aire y niimero de Reynolds
de los flujos de entrada [46, 47]. Como afirman M.Ditaranto et al. [48], a dia de hoy
no se ha conseguido superar el limite de 60 % de Hs en quemadores de turbinas de
gas de premezcla DLN (Dry Low NO,) que no contenga algtin tipo de dilucién en

la mezcla de entrada.

En cuanto a los estudios relacionados con el uso de hidrégeno en quemadores
de calderas industriales, cabe mencionar el estudio de S. Gersen et al. [49] llevado a
cabo nuevamente por investigadores de DNV GL y en este caso también de Zantingh
BV. En este trabajo se presentaron los resultados experimentales tomados en un
quemador industrial de tiro forzado (combustién no-premezclada o de difusién)
instalado en una caldera industrial Novum H2R de 475 kW, empleando diferentes
mezclas de gas natural /hidrégeno como combustible. La geometria del quemador se
muestra en la Figura 1.8, donde se aprecian los orificios del aire en la placa circular
y las entradas de hidrégeno en el cilindro central.

En el estudio se destaca la importancia del sistema de control de la relacién
fuel/aire dependiendo de la composicién del fuel (% de hidrégeno en gas natural),
por lo que presentaron un sistema de control propio para poder trabajar con el
exceso de aire y la potencia térmica deseados. El porcentaje de hidrégeno en gas

natural fue incrementado desde 30 % hasta el 100 %. A pesar de que se elimind
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Figura 1.8: Quemador industrial de tiro forzado con el sistema de encendido y

termopares para la medicion de temperaturas [49]
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Figura 1.9: Efecto del porcentaje de hidrogeno en gas natural en la formacion de

NO; [49]

el riesgo de flashback, los resultados mostraron un incremento en las emisiones de
NO, térmicos como se observa en la Figura 1.9.

Para reducir la formacién de estos NO, térmicos utilizando 100 % hidrégeno
como combustible, plantearon tres estrategias diferentes: incrementar el exceso de
aire, diluir el hidrégeno con COq puro y la recirculaciéon de productos de combus-
tién hacia el aire de entrada. Los resultados mostraron que el incremento del exceso
de aire resulté tener un impacto negativo, aumentando las emisiones de NO, tér-

micos. Como se verd a lo largo de este trabajo, el incremento del exceso de aire en
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llamas turbulentas deberia de reducir el tiempo de residencia de las especies que
toman parte en la formacién de los NO,, térmicos, reduciendo asi su formaciéon. No
obstante, en este caso concreto el comportamiento fue distinto, pudiendo deberse
a la configuracién y el dimensionamiento especifico del quemador considerado. Por
su contra, como era de esperar, la dilucién del hidréogeno con COs y la recirculacién
de productos tuvieron un impacto positivo, reduciendo las concentraciones en un

factor de 3 y de 10 respectivamente.

Asimismo, como se verd a continuacion, las inversiones y los planes de inves-
tigacion por parte de los fabricantes de equipos de combustion a escala industrial
pone de manifiesto su interés por incorporar el hidrégeno como combustible de
cara a la reduccién de gases de efecto invernadero en turbinas de gas y quemado-
res industriales. Entre los fabricantes de turbinas de gas, la Figura 1.10 muestra
la capacidad en las turbinas actuales de Siemens Energy, indicando que con los
desarrollos que se estan llevando a cabo esperan poder alcanzar la capacidad de
trabajar con 100 % Ha [12].

100%

SGT-750

34-41 MW

SGT-700

33 MW

SGT-600

Figura 1.10: Capacidad de fracciones mdximas admisibles de hidrégeno en gas na-
tural en las turbinas de gas actuales y prevision de futuros desarrollos para poder

trabajar con 100 % Hy por parte de Siemens Energy [12]

En este sentido, el conocido fabricante General Electric cuenta con turbinas de
gas capaces de trabajar con altos porcentajes de hidrégeno, hasta del 100 % Hs en el
caso de las turbinas de clase B/E [50]. De cara a futuros desarrollos, destacan el uso
de la tecnologia de micromezcla entre el combustible y el aire en configuraciones de

flujos entrecruzados en llamas de premezcla, con el objetivo de mejorar el proceso

18



Capitulo 1. Introduccién

de combustién minimizando la formacién de NO,, térmicos [51, 52].

De forma similar, los desarrollos de Mitsubishi Hitachi power systems (MHPS)
cuentan con varios tipos de quemadores para turbinas de gas, entre los que destaca
la tecnologfa de quemadores de difusién, trabajando con porcentajes de hasta 90 %
de hidrégeno durante més de 3 millones de horas a lo largo de la red de 31 plantas
de generacién eléctrica con éste tipo de turbinas de gas. En este caso, debido a
las mayores temperaturas de llama, los quemadores disponen de un sistema de
inyeccién de vapor de agua para la reducciéon de NO,, térmicos. Hay que destacar
que actualmente MHPS colabora en el proyecto Vattenfall Magnum Carbon-Free
Gas Power con el objetivo de modificar las tres turbinas de gas de 440 MW para

su funcionamiento con 100 % hidrégeno para el ano 2025 [50].

Por ultimo, en este campo destaca el desarrollo de la turbina de gas llevado a
cabo por el consorcio formado por la Universidad de Aachen de Ciencias Aplicadas
(UACA), B&B-AGEMA GmbH y Kawasaki Heavy Industries [53]. Este desarrollo
se basa en el concepto de combustién de micromezcla o Micromiz en una configu-
racién de llamas de difusién con flujos entrecruzados de combustible y de aire en
los quemadores de turbinas de gas. Estos dos conceptos se han mencionado pre-
viamente en los desarrollos actuales de las turbinas de gas de General Electric. No
obstante, en este prevalece la combustién por difusién, eliminando cualquier tipo
de premezcla aguas arriba y evitando asi cualquier riesgo de flashback. Asimismo,
este concepto de quemador Micromizr tiene en cuenta efectos de aerodindamica de

la combustién.

Las Figuras 1.11 y 1.12 muestran de forma esquemaética los principales fen6me-
nos fisicos y los flujos de aire y de hidrégeno con el objetivo de aclarar el funcio-
namiento de los quemadores Micromiz en las turbinas de gas. Se puede observar
que el aire entra por la parte inferior impactando contra los segmentos de hidro-
geno y parte de las placas de guiado de aire, pasando por los pequenos orificios
de dichas placas para mezclarse con el hidrégeno. Este hidrégeno, entra de forma
perpendicular hacia el flujo de aire, mezclandose a lo largo de una pequena dis-
tancia y formando la llama en entre dos vortices como se indica en la Figura 1.11.
Con los efectos combinados del impacto del aire contra ambos cuerpos (segmentos
de hidrégeno y placas de guiado de aire) y la entrada del chorro perpendicular
de hidrégeno al aire, se busca la formacién de los vértices internos y externos, los
cuales estabilizan las pequenas llamas de difusién turbulentas entre ambos vortices
[54].
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Figura 1.11: Esquema del concepto de quemador Micromix

H, Injection Hole

Figura 1.12: Quemador multillama Micromiz mostrando imdgenes de prototipos

experimentales [53]

De esta forma, se consigue reducir la formacion de NO,, térmicos, por un lado
debido a la reduccién de los tiempos de residencia de las especies que participan
en las reacciones de formacién de NO, y por otro debido al menor volumen de las
llamas confinadas entre ambos vértices. Cabe destacar que este desarrollo cuenta
con informacion técnica detallada y una soélida literatura debido a la publicacién de

los desarrollos por parte de los investigadores de la UACA [54]. Como se verd maés
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adelante, en esta tesis doctoral se considera- este concepto Micromiz como posible
alternativa para el disefio de quemadores de hidrégeno para calderas domésticas e

industriales.

Por su parte, en cuanto a los quemadores de hidrogeno para calderas industria-
les, destaca el desarrollo anunciado por el fabricante de quemadores EM combus-
tién, presentando un quemador capaz de trabajar con 100 % hidrégeno e instalado
en una planta quimica de Portugal para un rango de potencias de entre 1 y 85 MW
[55]. El modelo de quemador JBD que presentan, funciona con entradas de aire
primario, secundario y terciario, contando con un tubo central para la inyeccién de
fuel y un conjunto de dlabes que forman el swirler como se puede observar en la
Figura 1.13. El modo de funcionamiento de este tipo de quemadores de bajo indice
de NO, se basa en el concepto de air-staging [36], mediante el cual se obtiene una

zona rica en fuel en el centro de la llama y otra zona rica en aire en la parte exterior.

Figura 1.153: Quemador tipo JBD del fabricante EM Combustion [56]

1.3.3. Formacién de NO, en llamas de difusion

Los resultados mostrados a escala doméstica refuerzan la idea del uso de llamas
de difusién para el diseno de quemadores con capacidad de utilizar 100 % hidrégeno

sin riesgos potenciales de flashback. De forma similar, los desarrollos més prome-
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tedores a escala industrial tratan de minimizar la premezcla entre el fuel y el aire,
priorizando la tecnologia de difusién. Es por ello por lo que la presente tesis doc-
toral se centrard en esta tipologia de llamas, priorizando el diseno de quemadores
sin ningin tipo de premezcla entre el hidrégeno y el aire. No obstante, como se
ha comentado previamente, queda por resolver la problemética relacionada con la
formacién de los NO,, térmicos. Se descartaran otros mecanismos que favorecen a la
formacién de NO,,, conocidos como el mecanismo prompt-NO, (basados en la pre-
sencia de radicales CH), fuel-NO, (basado en a4tomos de nitrégeno que contiene el
fuel) y el mecanismo del 6xido nitroso (por altas presiones) [6], debido a que las lla-
mas de hidrégeno no contienen radicales CH ni moléculas con dtomos de nitrégeno

en el fuel y por otro lado se trabajara a presiones cercanas a la atmosférica.

La denominacién NO,, hace referencia al éxido nitrico (NO) y al éxido de nitré-
geno (NOsy). El primero se forma por la disociacién entre el nitrégeno y el oxigeno,
que en el caso de los NO, térmicos se debe a las altas temperaturas de llama. Como
se ha mencionado anteriormente, este mecanismo es conocido como el mecanismo

de Zeldovich, que se define mediante las siguientes reacciones:

O+ Ny = N+ NO (1.1)
N+0,5 NO+0 (1.2)
N+OHS NO+H (1.3)

La palabra térmico proviene de la alta energia de activaciéon necesaria en la
reaccion (1.1) por causa del enlace triple en las moléculas de Ny, siendo suficiente-
mente rapida a altas temperaturas. Tras la formacion del 6xido nitrico en el proceso
de combustion, éste puede reaccionar con otros radicales como el hidro-peréxido
(HO2) en zonas de menor temperatura (T<1000 K) para formar NOs, pudiendo
representar aproximadamente un 10 % de las emisiones totales de NO,,. No obstan-
te, al ser expulsado al ambiente a través de los conductos de escape o chimeneas,
el 6xido nitrico se oxida rapidamente formando el NOy. Este Gltimo se define como
un gas toxico e irritante, considerandose un gas contaminante y perjudicial para
la calidad del aire, pudiendo producir efectos adversos para el sistema respiratorio
aumentando los sintomas de bronquitis y asma [57]. Asimismo, el NOy también
contribuye a la formacién de particulas PM2,5 (particulas presentes en la atmosfe-
ra respirable con un didmetro aerodindmico inferior o igual a los 2,5 micrémetros),

favoreciendo a la lluvia acida asi como a la formacién del ozono troposférico, que
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a diferencia del estratosférico perjudica la calidad del aire con efectos nocivos para
la salud, causando el conocido smoog fotoquimico en ciudades y en zonas con altas

concentraciones de emisiones [58, 59].

A priori, se ha mencionado que el uso del hidrégeno en quemadores eliminara
las emisiones de CO y de CO5, emitiendo solamente vapor de agua en caso de que
la combustién sea 6ptima. No obstante, se ha visto que la formacién de NO,, puede
acompanar al vapor de agua, presentandose como el mayor inconveniente en que-
madores de difusién de hidrégeno. En este sentido, la importancia de la formacién
de los NO, en los procesos de combustién hace que sea necesario caracterizar y
conocer los parametros mas relevantes en su formacién al emplear hidrégeno puro
como combustible en llamas de difusion, donde se espera que las altas temperaturas

favorezcan la apariciéon de estas especies.

Uno de los trabajos més relevantes en este campo es el de Chen y Driscoll [60],
quienes estudiaron los efectos del nimero de Reynolds del fuel y de la entrada de
aire coaxial en la formaciéon de NO, en llamas de difusién tipo jet. El objetivo
del trabajo era el de establecer leyes de escalado para el comportamiento de los
NO, (para llamas de hidrégeno y metano, en ambos casos con y sin aire coaxial y
en régimen laminar y turbulento respectivamente). Los resultados experimentales
mostraron que el aire coaxial tenia un efecto positivo en la reducciéon de los NO,, en
el caso de llamas de hidrégeno y que no mostraba cambios significativos en el caso
de llamas de metano. Por otro lado, los resultados de llamas de difusién simples
(sin aire coaxial), mostraron que la reduccién del didmetro del inyector de 0,37
a 0,16 cm favorecia la reduccién de los NO,. Asi, el planteamiento de su trabajo
de cara a obtener leyes de escalado de NO, permite conocer los tres principales
aspectos fisicos, que destacan por su papel y compiten entre si, en la producciéon
de los NO,:

1. Siguiendo el enfoque Euleriano de Peters y Donnerhack [61], Chen y Driscoll
relacionaron la producciéon de NO,, en este tipo de llamas con un volumen de
reaccion Vyeac (proporcional a L?.J, donde Ly es la longitud de llama y  su

espesor).

2. Desde un punto de vista Lagrangiano, subrayaron la relevancia del tiempo de

residencia Tyes €n el volumen Vieac.

3. De forma indirecta, también consideraron el tiempo quimico para la produc-

ci6n de NO,, (el inverso de la tasa de reaccién wnoz)
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Estas conclusiones seran relevantes para entender la influencia de las distintas
variables que caracterizan el proceso de formacién de NO,, térmicos en quemadores
de difusiéon de hidrégeno y se desarrollaran en el capitulo 3. En concreto, en base
a los resultados de dicho estudio, la formacién de NO,, térmicos variara sobre todo
dependiendo de la potencia térmica de la llama y del exceso de aire empleado. Por
un lado se puede afirmar que la potencia térmica de la llama estd directamente
relacionada con el régimen de la llama o del conjunto de llamas que forman el
quemador, ya que ambas definen la escala de la aplicacién y la potencia térmica
del quemador [62]. La combustién turbulenta a altas potencias térmicas se puede
encontrar en los quemadores industriales para hornos y calderas o quemadores para
turbinas de gas entre otros, los cuales trabajan a escalas de potencia térmica de
megawatios [36]. Por su parte, la combustién laminar es méds habitual en quema-
dores para calderas domésticas y comerciales, cocinas domésticas o profesionales y
quemadores para calentamiento directo de espacios, con potencias térmicas en la
escala de kilowatios [63]. Como se mostrard méas adelante, la potencia del quemador
y por consiguiente el régimen de la llama serdn relevantes de cara a la formaciéon
de los NO,, térmicos, ya que influira directamente sobre los parametros que se han
mencionado (Vreac ¥ Tres)-

Por otro lado, el exceso de aire empleando jugard también un papel importan-
te. Esta variable representada mediante A, se define como la proporcién entre la
cantidad de aire real y la estequiométrica para la combustiéon completa del com-
bustible considerado [63]. Cabe destacar que su valor depende de varios factores
como pueden ser la aplicacién final del quemador, el modo de combustién (pre-
mezcla, premezcla-parcial, difusién) y las condiciones de operacién entre otros. Por
ejemplo, los quemadores de gas natural instalados en hornos y calderas trabajan
habitualmente con excesos de aire cercanos a A =1,3 [36] mientras que los quema-
dores empleados en turbinas de gas trabajan en niveles que pueden variar desde
1,6 hasta 2,5 en el marco de la tecnologia de lean-combustion o combustién pobre
[64]. Asi, el exceso de aire implicard cambios sobre los NO, térmicos influyendo en
los pardmetros previamente mencionados (Vieac ¥ Tres). Asimismo, por definicién
un mayor exceso de aire implicard menores temperaturas de llama en el caso de
llamas de premezcla, lo cual también influird de forma directa en la formacion los
NO, térmicos. En relacién con estos efectos, la Figura 1.14 resume de forma cuali-
tativa la tendencia de formacién de NO,, en funcién del exceso de aire y del tipo de
combustion. Como se ha mencionado previamente, el presente trabajo se centrara

en la tecnologia de llamas de difusién, ya que eliminan por completo el riesgo de
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flashback en llamas de hidrégeno. La tendencia cualitativa que se muestra en la
Figura 1.14 indica un incremento de los NO, cerca del punto estequiométrico de
la parte pobre, llegando a un maximo a partir del cual el incremento del exceso
de aire tendrd un efecto positivo. Por lo tanto, serd necesario analizar la influencia
del exceso de aire en los NO, para determinar de forma cuantitativa el efecto que

tiene sobre los NO,, térmicos.

Punto estequiométrico
A —

Llama de difusion

Limite de inflamabilidad

—

Llama de premezcla

Emisiones relativas de NOx

v

— ] —) A
Combustion rica Combustién pobre

Figura 1.14: Tendencias cualitativas de la formacion de NO, en funcion del exceso
de aire y del tipo de llama [65]

En este punto, es necesario subrayar que el concepto de exceso de aire puede
referirse de forma local o global. A lo largo de este trabajo se hard referencia al

exceso de aire global.

En este contexto y desde un punto de vista practico, la presente tesis docto-
ral se centrard en el comportamiento de los NO, térmicos frente a las diferentes
condiciones de operacién (potencia térmica y exceso de aire) y al régimen de lla-
ma (laminar-turbulento). Si bien la literatura existente se centra en las fracciones
admisibles de hidrégeno en quemadores actuales de premezcla y premezcla-parcial,
no existen estudios que muestren la influencia de la potencia térmica y del exceso

de aire en la formaciéon de NO, térmicos en quemadores de difusién de hidrégeno.
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1.4. Objetivos

El principal objetivo de la tesis doctoral es el de caracterizar el comportamiento
de los NO, térmicos en quemadores de difusién de hidrégeno y plantear nuevos
disenos de quemadores para el sector doméstico e industrial que minimicen su
formacion. En concreto, se analizara la influencia de las condiciones de operacién
mas relevantes. Cabe mencionar que dichas condiciones de operacion se definiran
teniendo en cuenta el funcionamiento real de calderas actuales. Asi, los objetivos

principales son:

= Caracterizar el comportamiento de los NO,, térmicos analizando parametros
microscépicos en una configuracion de llama de difusién simple. Se estudiara
la influencia de la potencia térmica, régimen de llama y exceso de aire. Para
ello serd necesario emplear calculos CFD que consideren la quimica detallada
junto con el transporte de especies y las pérdidas de calor que puedan darse.
Asimismo, serd necesario validar la fiabilidad de los cdlculos CFD mediante

validaciones experimentales.

= Plantear nuevos disenos de quemadores de difusién de hidrégeno de bajo NO,
partiendo de los resultados y conclusiones de la configuracién simple. Si bien
en el paso previo se considera una configuracién de llama simple, en este caso
se hablara de un modelo de quemador extendido, que estard mas cerca de
un posible disenio final para su integracién en caldera. Siguiendo la misma
metodologia que en el estudio de la configuraciéon simple, se quiere estudiar
la influencia de las condiciones de operacién tanto a escala de calderas domés-
ticas como industriales. Para ello, se llevaran a cabo calculos CFD capaces de
resolver la quimica detallada en la llama o en el conjunto de llamas, asi como
las correspondientes validaciones experimentales en prototipos escalados de

calderas.

1.5. Estructura del documento

El documento se divide en varios capitulos en los que se tratard de dar respuesta

a los objetivos planteados:

= Capitulo 2: Descripcién del marco tedrico de los modelos de calculo basados

en dinamica de fluidos computacional. Los cdlculos CFD validados mediante
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ensayos experimentales seran el eje central de este capitulo y permitiran si-
mular la interaccién entre los diversos procesos fisico-quimicos (transferencia
de calor, reacciones quimicas, transporte de especies, turbulencia etc.) que
tienen lugar en la combustion. En base a los modelos de combustién emplea-
dos, se aplicaran las ecuaciones de gobierno de los modelos empleados para

resolver los flujos reactivos en llamas laminares y turbulentas.

Capitulo 3: Estudio de la formacién de NO, térmicos en una configuracion
simple de llama de difusiéon de hidrégeno. Se definen el caso de estudio y
las condiciones de operacién en base a un concepto de quemador de difusién
patentado [66]. Con el objetivo de caracterizar la influencia de las variables
de operacién mas relevantes, se llevaron a cabo cédlculos CFD a diferentes
potencias térmicas y excesos de aire, en un rango de potencias que asegura-
ba el cambio de régimen de la llama. Los modelos de combustién empleados
consideraron la quimica completa de la combustién del hidrégeno, contando
con las reacciones intermedias asi como el mecanismo de Zeldovich. De esta
forma se pudieron establecer ciertos criterios de diseno para reducir la forma-
cién de NO,, térmicos en disenos de quemadores de hidrégeno. Los resultados
se validaron mediante medidas experimentales en laboratorio. Asi, a través
de este estudio se obtuvo una caracterizacién del comportamiento de la for-
macién de NO, térmicos en funcién de variables macroscopicas que definen
las condiciones de operacién en quemadores (potencia de entrada, exceso de
aire y régimen de la llama), explicados a través de variables microscépicas
obtenidas de los resultados numéricos. Los contenidos de este capitulo estan

recogidos en el articulo cientifico [67] (Anexo 1).

Capitulo 4: Tomando como base los resultados del capitulo 3 y analizando la
literatura existente, se estudié la viabilidad de aplicar el concepto de quema-
dor de difusiéon Micromiz [54] empleado para turbinas de gas, en el disefio
de un quemador de difusién de bajo NO, de hidrégeno para calderas do-
mésticas e industriales. Debido a las diferencias de escala y de condiciones
de operacion entre turbinas de gas y calderas, en este capitulo se muestran
los calculos numéricos realizados para el escalado de la geometria y de las
condiciones de operacion, con el objetivo de verificar si las caracteristicas del
diseno existente para turbinas de gas (bajas emisiones de NO,, sin riesgo de
retroceso de llama) se mantienen a pesar de los cambios en la geometria y

las condiciones de operacion. Finalmente, tomando como base los resultados
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numéricos, se llevd a cabo el diseno y la construccion de un prototipo de que-
mador de difusién de hidrégeno. Los resultados mostraron que los beneficios
de los disefios aplicados en turbinas de gas (bajos niveles de NO,) asi como
las caracteristicas principales de la llama (estabilidad, zonas de recirculacién,
mezcla combustible/aire etc.) se mantuvieron en las nuevas geometrias de
quemadores domésticos e industriales desarrolladas a pesar de las diferentes
condiciones de operacion impuestas. En este caso, parte de los resultados y
avances presentados en este capitulo se recogen en el articulo cientifico [68]
(Anexo 2).

Capitulo 5: En este capitulo se resumen los resultados més significativos de
la tesis doctoral y se plantean tareas complementarias teniendo en cuenta los
resultados obtenidos en el capitulo 4. Finalmente se presentan las lineas de
investigacion futuras que derivan de la tesis y seguirdn activas en Ikerlan,
relacionadas con la integracion del quemador Micromix en una caldera real y

el desarrollo de quemadores Micromix para hornos del sector de la siderurgia.
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Capitulo 2

Marco teorico: Resolucion de

flujos reactivos mediante
CFD

Resumen: La resolucion de flujos reactivos gaseosos implica resolver fenome-
nos fisicos acoplados como la turbulencia, el transporte de especies, las reacciones
quimicas y la transferencia de calor y de masa. Para ello, la CFD permite resol-
ver de forma numérica la interaccion entre estos fenomenos, incluyendo posibles
simplificaciones y modelos. En este capitulo se describen los modelos empleados
a lo largo de este trabajo, partiendo de una definicion general de las ecuaciones
que gobiernan el flujo (las ecuaciones de Navier-Stokes) y describiendo de forma
especifica los modelos empleados para simular la combustion en régimen laminar y

turbulento.
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2.1. Dinamica de fluidos computacional en flujos

reactivos: Ecuaciones de conservacion

Siguiendo la definicién de John D.Anderson [1], la dindmica de fluidos compu-
tacional es el arte de reemplazar las integrales de las derivadas parciales en las
ecuaciones de Navier-Stokes por su forma algebraica discretizada, las cuales se re-
suelven para obtener niimeros de las variables del flujo en puntos temporales y/o
espaciales discretos. De esta forma, la dindmica fluidos computacional (de ahora
en adelante CED por sus siglas en inglés) permite resolver problemas en diferentes
tipos de flujos en los que se desconoce la solucién analitica y no pueden ser resueltos

de otra forma.

Las simulaciones CFD se utilizan principalmente para entender e interpretar fe-
némenos y variables relacionadas con diferentes tipos de flujos dificiles de observar
y medir mediante ensayos experimentales. Por otro lado, también ayudan a opti-
mizar y/o disenar nuevos equipos en los que no es posible realizar experimentos,
simplemente porque todavia no existen. Entre las ventajas de la CFD destacan su
capacidad para realizar estudios paramétricos bajo diferentes condiciones (incluso
bajo condiciones que no se quieren reproducir en la realidad: explosiones, fallos...)
asi como la amplia informacién que ofrece respecto a las variables mas relevantes
en todo el dominio considerado. Por otro lado, también presenta la desventaja de
la fiabilidad de sus resultados ya que son muy sensibles a los pardmetros y sim-
plificaciones introducidas por parte del usuario. Por lo tanto, es imprescindible
complementar las simulaciones con procesos de verificacion y validacién mediante

ensayos experimentales.

2.1.1. Ecuaciones de Navier-Stokes

Como se ha indicado en la introduccién, la CFD se basa en formular de forma
algebraica las ecuaciones de Navier-Stokes, que para el caso de flujo incompresible

que se considerara a lo largo de este trabajo, se expresan como:

dp B
o TV () =0 (2.1)
0
(gtu) +V-(puu) =-Vp—-V -7+ pg (2.2)

g y p indican la gravedad y la presion hidrostéatica. El vector de velocidad u
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incluye las tres componentes u = (u,v,w)?. La primera ecuacién se puede obte-
ner aplicando el principio de conservacién de masa sobre un volumen de control
infinitesimal (particula de fluido), mientras que la segunda se deduce aplicando la
conservacién de momento lineal, la cual obedeciendo a la segunda ley de Newton,
relaciona la tasa de crecimiento del momento de una particula de fluido (suma
de los términos de la izquierda, conocidos como la aceleracién local y aceleracion
convectiva de la particula de fluido) y la suma de las fuerzas aplicadas sobre una
particula de fluido (suma de los términos de la derecha) [2]. Por su parte 7 hace
referencia al tensor de tensiones o tensor de esfuerzos viscosos, que considerando
fluidos Newtonianos, es linealmente proporcional al tensor de razén de deformacion.
Asi, los elementos de la diagonal representan los esfuerzos de elongacién o compre-
sién que actian sobre una particula de fluido, mientras que los elementos fuera
de la diagonal describen los esfuerzos que causan la deformacién de la particula
de fluido en respuesta al corte que cambia el angulo entre los planos mutuamente

perpendiculares correspondientes a los tres ejes coordenados [2].

wgr (e s) (s
9 9 9 9 9
= u(az + a;‘) 2uy u(aﬁ + 9y (2.3)

Asi, este conjunto de ecuaciones de conservacién constituyen las llamadas ecua-
ciones de Navier-Stokes, las cuales se resolverdn de forma numérica durante los

célculos.

Cabe destacar que en el caso de flujos reactivos laminares considerados en el
capitulo 3, estas ecuaciones describen por completo la fisica general, por lo que
se resolveran de forma numérica tal y como se han expresado. No obstante, en el
caso de los flujos reactivos turbulentos que se tratardn en el capitulo 4, existen
un amplio rango de escalas temporales y espaciales (remolinos con fluctuaciones
locales de la velocidad debidas al movimiento cadtico y desordenado del flujo),
dificultando la resolucién numérica de las ecuaciones de Navier-Stokes. Por lo tanto,
en estos casos, es habitual resolver las ecuaciones promediadas que se presentan
en el apartado 2.3 para poder incluir los efectos de la turbulencia con un coste

computacional asumible. También existen otras aproximaciones que consisten en
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resolver las grandes escalas del flujo turbulento (enfoque Large Eddy Simulation o
LES).

2.1.2. Ecuaciones de transporte de especies y energia

Si bien las ecuaciones de Navier-Stokes forman la base del célculo en diferen-
tes tipos de flujos, la resolucién de flujos reactivos de mezclas gaseosas de varias
especies (mezclas multicomponente) también implica conocer las concentraciones
maésicas de las especies que participaran en el conjunto de reacciones quimicas que
pueden darse a lo largo del dominio. Asimismo, serd necesario conocer los cambios
del campo de temperaturas inducidos por dichas reacciones quimicas y por los di-
ferentes mecanismos de transferencia de calor en el dominio. Por lo tanto, junto
con las ecuaciones de Navier-Stokes, también serd necesario resolver las ecuaciones

de conservacion de especies y de la energia [3]:

mngi) YV (puY;) = V- J; +R; (2.4)
I(pEt) 3
t - . . . . .
o +V - (pHa) =V - (ki VT) + V <i§_1 th1> +S (2.5)

De la misma forma que las ecuaciones de Navier-Stokes, ambas ecuaciones se
pueden deducir aplicando la conservacion de la fraccién masica y de la energia
a un volumen infinitesimal (particula de fluido) [3]. Las dos ecuaciones cuentan
con el vector de velocidad u que se obtiene de las ecuaciones de Navier-Stokes.
Analizando los términos, se puede ver que en ambas ecuaciones el primer término
no-estacionario de la izquierda representa la variacién temporal de la fraccién mé-
sica de la especie i (Y;) y de la energia total (E;) en el volumen infinitesimal de
fluido. El segundo término hace referencia al transporte convectivo (entrada/salida
del flujo del volumen de control) de la fraccién mésica Y; y de la energfa en térmi-
nos de la entalpia total Hy, la cual se define como Hy; = Zfil h;Y;, donde h; es la

entalpia sensible de la especie i, que se calcula como:

T
hi = / Cp’idT (26)
Trey

Donde el calor especifico de cada especie ¢, ; se calcula en funcién de la temperatura
con expresiones polinémicas. Los coeficientes de dichas expresiones se toman de

tablas termodindmicas disponibles en la literatura [4]. Analizando cada uno de los
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términos situados a la derecha en la ecuacién (2.4), el primero de ellos representa
el transporte difusivo de la especie i en la mezcla, donde J; se define como el vector
de flujo difusivo. Para el calculo de este vector se pueden considerar dos enfoques:

el del célculo con la aproximacién diluida y el enfoque multicomponente [5, 6]:

vT
N—-1
vT
Ji=— 2; pDi VY = Drj— (2.8)
‘7:

Donde las ecuaciones (2.7) y (2.8) definen el vector de flujo difusivo mediante
la aproximacién diluida y el enfoque multicomponente respectivamente. Como se
puede observar, el enfoque multicomponente calcula los coeficientes de difusiéon
generalizados de la ley de Fick D; ; de la especie transportada 7 en cada especie j
presente en la mezcla de gases, lo cual requiere un mayor coste computacional. Por
su parte, la aproximacién de mezcla diluida, simplifica este calculo considerando el

coeficiente de difusién D; ., de la especie i en la mezcla m.

Para los célculos en llamas laminares de difusién, el transporte difusivo juega un
papel muy importante, por un lado, debido a la importancia de las fuerzas viscosas
respecto a las convectivas (bajo nimero de Reynolds en el flujo) y por otro, debido
a la importancia del proceso de difusion en la mezcla aire-fuel en este tipo de flujos
reactivos [7, 8]. Por lo tanto, en el caso de las llamas laminares del capitulo 3 se
optd por el enfoque multicomponente. Por su parte, los segundos términos de la
derecha de las ecuaciones 2.7 y 2.8 expresan la difusién de las especies producida
por los gradientes de temperatura. En este caso, los coeficientes Dy ; se calcularon

en base a una expresion empirica dependiente de la composicion de la mezcla [9].

Retomando el dltimo término R; de la ecuacién (2.4), este expresa la tasa de
formacién/destruccién de la especie i. Para su cdlculo se emplean modelos espe-
cificos, ya que las reacciones entre las diferentes especies cuentan con diferentes
escalas temporales, incrementando la rigidez del sistema de ecuaciones diferencia-
les que definen R; debido a esta variabilidad de escala [8]. En el apartado 2.2.1 se
describiran los modelos empleados para su célculo.

Por tltimo, los tres términos de la derecha de la ecuacién (2.5) hacen referencia
al transporte de energia por conduccién (ley de Fourier), al transporte debido a la
difusién de las especies en la mezcla y al término fuente por radiacién y reacciones

quimicas (S = Syqq + Sq). En el apartado 3.4 del capitulo 3 se describirdn en
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2.2. Propiedades de la mezcla de gases

detalle las caracteristicas del modelo empleado para el cédlculo del término fuente
por radiacion Syqq. En cuanto a Sy, se expresa en funcion de la entalpia de formacién

de las especies y su tasa de reaccion R;:

N
Sy=—Y_ AWS,R; (2.9)
i=1

Se puede observar que en estas ecuaciones de transporte existe una estructura
comun, pudiendo definir una ecuacién de conservacién general para una variable
genérica ¢:

A(po)

5 TV () = V(IVe) + Q7 (2.10)

Donde a la izquierda se identifican el término no-estacionario y el término con-
vectivo y a la derecha, el término difusivo y el término fuente. Esta observacion
facilita la programacién de las técnicas numéricas y ayuda a entender que los fe-
némenos de transporte siguen un mismo patrén a pesar de las diferentes variables

transportadas (masa, momento, energia o especies).

2.2. Propiedades de la mezcla de gases

La mezcla reactiva que se considera en cada problema se caracteriza principal-
mente por cuatro propiedades: densidad, conductividad, viscosidad y calor especi-
fico. Todas ellas estan presentes en las ecuaciones que se han ido describiendo, por

lo que es necesario evaluarlas a lo largo de las simulaciones.

En los calculos realizados, la mezcla de gases se aproximard como una mezcla
de gas ideal incompresible, ya que los calculos se llevardan a cabo a presiones at-
mosféricas considerando flujos de bajo ntimero de Mach (condiciones de trabajo
habituales en calderas domésticas e industriales). De esta forma, la densidad se

expresa como:

pop
R
T

p= (2.11)

Donde R es la constante universal de gases, M,, el peso molecular del gas
(calculado a partir del peso molecular de cada especie presente en la mezcla) y pop
la presién de operacién (101.325 Pa).
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La conductividad (kg ), viscosidad (fmy) y calor especifico (cp, .. ) de la mez-
cla, se calcularon a partir de las propiedades individuales de cada especie y su

correspondiente fraccién molar X [8]:

ki
Z 1+Zj;éin1’065¢iJ ( )

i

Hi
Homiz = E — < (2.13)
Tl X i

cpnm'z = Z}/’icp,i (214)
i
Donde:
1 M. -\ —1/2 i\ /2 /My, i\ 1/492
= e e ()G e
/ \/g Mw,j Hj Mwﬁi

Los indices ¢ y j representan las especies individuales de la mezcla y M,,;
el peso molecular de cada especie. ;, k; y cp; hacen referencia a la viscosidad,
conductividad y calor especifico de cada especie. Para el célculo de las primeras
dos propiedades, se consideran expresiones que derivan de la teorfa cinética de gases
[7, 8, 10):

M, ;T)'/?
i = 2.6693 - 107° ((2”“;;1 ) (2.16)
o 7T, %)
15 R [4c¢,M, 1
hi = 4M”[15 & *3] (217)

Donde M,,; es el peso molecular de la especie i y 1" es la temperatura. El
2

término o7 es el didmetro molecular, que esta tabulado para cada especie [7]. El
término Qgi’Q)*(T*, 0*) es la integral de colisién de Lennard-Jones, que depende de
la temperatura reducida T* y la naturaleza de cada especie (§*=0 para especies no

polares y §*=1 para especies polares). La temperatura reducida se calcula como:

kT

€

T* (2.18)

Se puede ver que estd directamente relacionado a la temperatura local T y
también a la profundidad del pozo de potencial de Lennard-Jones (e/k), cuyos

valores también estdn tabulados para cada especie [7].
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2.2. Propiedades de la mezcla de gases

Por ltimo, como se ha mencionado previamente, el calor especifico de cada
especie ¢ ; se calcula en funcién de la temperatura con expresiones polinémicas. Los
coeficientes de dichas expresiones se toman de tablas termodindmicas disponibles

en la literatura [4].

2.2.1. Flujos reactivos laminares

En este apartado se describird el modelo de célculo empleado para el término
de reaccién R; de la ecuacién (2.4) en el caso de las llamas laminares. Antes de
definir este término, hay que tener en cuenta que en esta tesis doctoral se trabajara
con mecanismos de reaccion, los cuales estan formados por reacciones elementales

y ofrecen una descripcién mas detallada de los fenémenos que se dan en la llama.

Tabla 2.1: Reacciones elementales del mecanismo de O’Conaire et al. [11]

H+0,50+0H
O+ Hy,S H+OH
0+ H,O= 20H

Ho+ MS2H+ M

HO; + HS Hyo+409
HO; + HS 20H
HO; + 0= OH + Oy
Hy05 4+ 025 2HO,

HOs + OHS Hy0+0,
Oy + M= 20 + M
OH+MSO+H+M
HyO+MS H+OH+ M
H+ Oy + MS HOo4+M

Hy05 + M 20H + M
H,0, + HS Hy0+0H
Hy05 + HS Hy+HO,
Hy05 + 05 OH + HO»
Hy05 + OHS Hy0+HO,

OH + HyS H 4+ H,O

Asimismo, también serda importante contar con estas reacciones elementales y
las especies intermedias como los radicales O o OH ya que influyen directamente
en la formacién de los NO, térmicos. Las reacciones de combustion consideradas
a lo largo de este trabajo son las de hidrégeno/aire, por lo que se selecciond un
mecanismo de reaccién previamente validado y ampliamente utilizado en la lite-
ratura. Se trata del mecanismo de O’Conaire et al. que incluye 19 reacciones y 8
especies reactivas [11]. La tasa de reaccién de la especie i en la reaccién elemental

r se calcula como:

N N

/ "

Rir= (l/;:r — y;’T> kf’TH [Cj]" i — kvaH [Cy.0]" 7 (2.19)

j=1 j=1
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Donde V;ir and u;,r representan los coeficientes estequiométricos para los pro-
ductos y los reactantes ¢ en la reaccién elemental r. El término C;, representa las
concentraciones molares de las especies j en la reacciéon elemental r. Los términos
k¢r y Ky, son las constantes de las tasas de reaccién directa e inversa respectiva-
mente y n/ ;- €s el exponente de la tasa. La informacion para el cdlculo de estas
constantes esta expresada en un formato concreto para poder leerla durante el
calculo. Los valores cinéticos pueden consultarse en el mecanismo de O’Conaire et
al. [11].

La tasa de reaccién total (2.20) se calcula como la suma de las tasas de reaccién

elementales, donde M, ; representa el peso molecular de cada especie:

Nr
Wi =MuiY Rir (2.20)
r=1

El célculo directo o explicito de la ecuacién (2.20) puede llevar a dificultades
numéricas, ya que puede existir una gran variabilidad de escalas temporales entre
las reacciones elementales (algunas reacciones son mucho més rapidas que otras).
Esta medida de la variabilidad de escalas se define mediante la rigidez del sistema de
ecuaciones diferenciales a resolver. Asi, cuanto mayor sea la variabilidad de escalas,
mayor sera la rigidez del sistema, implicando mayores dificultades para su resolucién
numérica [8]. En este caso, para evitar problemas de convergencia relacionados con
la rigidez del sistema, el software empleado para los cédlculos numéricos (que se
describird més adelante) aproxima la solucién de la ecuacién (2.20) considerando
el efecto de los términos de reaccién a lo largo de un pequerio tiempo caracteristico

de reaccién T, tal que:

&:B/wm (2.21)
T Jo

De esta forma, cuanto menor sea este tiempo 7, la expresion se aproximard mé&s
al calculo explicito, pudiendo causar a problemas de convergencia y estabilidad
numérica durante el cdlculo. En cambio si 7 tiene al infinito, la aproximacién en la
ecuacién (2.21) tiende a cero, anulando las reacciones. En la préctica, se ha visto
que definiendo este factor como la décima parte de la escala temporal del flujo (7 =
tmiz/10) puede ser una aproximacion valida [12, 13]. Para verificar la independencia
de los resultados respecto a este parametro en los cédlculos realizados mediante
esta expresion, durante los célculos se realizaron diferentes pruebas considerando
T = tmiz /100 y T = t142/1.000, verificando que las principales variables apenas

cambiaban respecto a la aproximacion inicial de 7 = ¢4, /10.
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2.3. Flujos reactivos turbulentos

2.3.1. Fluctuaciones en flujos turbulentos

En los flujos turbulentos las fuerzas inerciales predominan respecto a las fuerzas
viscosas (mayor ntimero de Reynolds), pudiendo definir una serie de caracteristicas
inherentes a los flujos turbulentos. Por un lado, los flujos turbulentos son irregulares
y caoticos, dando lugar a fluctuaciones locales de la velocidad a lo largo del tiempo.
La Figura 2.1 muestra la evoluciéon de la medida de la velocidad en un punto del
espacio a lo largo del tiempo, pudiendo descomponerse en una velocidad promedio

estacionaria U y un valor fluctuante ' (t).

Figura 2.1: Descomposicion de la velocidad con su promedio y la componente de

las fluctuaciones a lo largo del tiempo

Debido a estas fluctuaciones de la velocidad, aparecen remolinos de diferentes
tamarfios, que se pueden definir por velocidades y longitudes caracteristicas (vi y
lx). Los remolinos de mayor tamano se definen con longitudes caracteristicas del
orden de la escala de la geometria. En el otro extremo se encuentran los remolinos
més pequeiios (remolinos de Kolmogorov), que finalmente desaparecen o se disipan
debido a las fuerzas viscosas. Asi, los remolinos mas pequefios reciben la energia
cinética desde remolinos de mayor tamafio. Este proceso de transferencia de energia
se denomina proceso de cascada, representado en la Figura 2.2. Por otro lado, los

flujos turbulentos se caracterizan por ser tridimensionales y no-estacionarios.

Asi, los flujos turbulentos pueden resolverse de forma numérica mediante las
expresiones de Navier-Stokes previamente descritas. A este enfoque se le denomina

como DNS (Direct Navier Stokes de sus siglas en Inglés), y se basa en resolver
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Largest eddies
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Kolmogorov
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Figura 2.2: Proceso de cascada de la turbulencia: Los remolinos de mayor energia
(mayor longitud de onda k) ceden su energia cinética a los remolinos de menor

longitud de onda (k ~ 1/d, donde d es el didgmetro del remolino)

todas las escalas espacio-temporales del flujo, resolviendo asi todo el proceso de
la cascada de la turbulencia. No obstante, resolver todas las escalas de forma nu-
mérica a través de las ecuaciones 2.1 y 2.2 requiere pasos espacio-temporales muy
pequeiios (resolucién de malla muy fina y saltos de tiempo del orden del periodo de
las fluctuaciones mas pequeiias), dando lugar a costes computacionales muy altos
incluso en problemas de flujos simples [3].

En el otro extremo se encuentra el enfoque RANS (Reynolds averaged Navier-
Stokes), que simplifica el proceso de cascada asumiendo que toda la energfa cinética
k tomada del flujo medio se disipa en las escalas mas pequefnas, pudiendo cuanti-
ficar esta disipacion mediante una tasa de disipacién €, que representa el trabajo
realizado por los remolinos méas pequenios contra los esfuerzos viscosos y actiia como

sumidero de la energia cinética turbulenta [12].

Se puede decir que para este enfoque el proceso de cascada es una caja negra
donde su entrada es la energia cinética y la salida su disipacién, centrandose asi en
las propiedades turbulentas del flujo medio en lugar de resolver todas las escalas
a lo largo del proceso de cascada. Para plasmar esta descripciéon cualitativa en las
ecuaciones, se realiza la descomposicion de Reynolds, que se basa en descomponer
la velocidad instantanea como la suma entre una velocidad promediada y una
velocidad fluctuante:

uw=T+u, (2.22)
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En flujos de densidad variable como es el caso de los flujos reactivos, se introduce

el promedio de Favre:

/ ’

u="" 1w =a+u (2.23)
D
Introduciendo esta definicién de u en las ecuaciones exactas de Navier-Stokes
2.1 y 2.2, se obtienen las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas, comtinmente
denominadas como ecuaciones RANS, que para el caso estacionario se expresan

como:

0,
81’i

=0 (2.24)

o, = o T or; (2.25)

J

opuiv;  Op 0 (Maui N)

ox; it

Donde aparecen los nuevos esfuerzos debidos a la turbulencia (correlaciones de

. i . .
velocidades fluctuantes) pu; u ; también conocidos como esfuerzos de Reynolds.

2.3.2. Modelo RANS de viscosidad turbulenta: modelo £ —w
SST

Las nuevas variables desconocidas requieren un modelo de cierre para su calcu-
lo [3, 12]. Para ello, se emplea la aproximacién de Boussinesq, que asume que
los esfuerzos de Reynolds son directamente proporcionales a las tasas medias de

deformacién:

_ ou; ou; 2 oy, 2
J %

—
"o

Donde se define la viscosidad turbulenta p;. Por su parte k = 1/2 22:1 Uy Uy,
representa la energia cinética turbulenta y d; ; es la delta de Kronecker. Finalmente,
queda por definir la viscosidad turbulenta y también es necesario conocer el valor de
la energia cinética turbulenta k. En el marco RANS existen diversos modelos para
este cierre. Los calculos turbulentos del capitulo 4 se llevaron a cabo considerando
los modelos de cierre de dos ecuaciones. En concreto, se emple6 el modelo k—w SST

de Menter, que se basa en la resolucion de dos ecuaciones de transporte adicionales:
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la ecuacién de transporte de la energia cinética turbulenta k y la ecuacién de la
razén especifica de disipacién w, definida como w = €/k, siendo € la disipacién de la
energia cinética turbulenta. Este modelo incluye las ventajas del modelo estandar
k —w en la parte interna de la capa limite y las del modelo k-¢ en la parte externa
de la capa limite. Asimismo, en las regiones de baja turbulencia donde k y € tienden
a cero, la ecuacién de € puede presentar inestabilidades numéricas cuando k tiende
a cero [14, 15]. Asi, la ecuacién de w resuelve este tipo de inestabilidades, y que
tiende a cero con k, permitiendo emplear este modelo en las cercanias de la pared,

incluyendo la sub-capa viscosa. Las ecuaciones de k y w se expresan como:

=T pR k+ — 2= 2.2
Oz, Pk + Oz, pr oy | Ox; (2.27)
(R
J J w/) 7 (2.28)
ﬁo’wg ok Ow
21— F — =
+2 ) w Ox; 0z
Donde [13, 15]:
ok 1
po= (2.29)
w
max [al , ffij}
Fy = tanh(¢o?) (2.30)
VE 5004
= méx |2 2.31
> max[ 0,09wy’ py?w (2:51)
Fy = tanh(&Y) (2.32)

VE  500p\ 4o, .k
— mi szl 2 —< 2.33
& =min [mam ( 009y p5%w | CDuy? ( )

(2.34)

1
CD., = méx [2@%_‘ Ok Ow 10—101

w Ox; Ox;’
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a=Fag_,+ (1 —F)ag_. (2.35)

Donde S hace referencia al promedio del modulo del tensor de deformacién
mientras que y es la distancia desde la celda hasta la pared mas cercana. En las
ecuaciones (2.27) y (2.28) se pueden identificar los términos de conveccién, pro-
duccion, difusién y disipacion. Por su parte, la funcién F; hace que las ecuaciones
actien como el modelo estandar k — w cerca de la pared (F1=1) y como el modelo
k — € lejos de estas (F1=0). A diferencia del modelo estdndar k¥ — w, que no inclu-
ye ningun termino de difusién cruzada, el dltimo término de la ecuacién (2.28) se

multiplica por (1-F) para activar este término en la regién k — e.

Asi, estos modelos representan el proceso de la cascada de la energia cinética
turbulenta, considerando que toda la energia cinética turbulenta k se disipa en las
escalas de Kolmogorov a través de €. Para una descripciéon mas detallada de estos

modelos se recomienda consultar el trabajo de S.B.Pope [16].

2.3.3. Interaccién quimico-turbulenta: Modelo FGM

Tras describir el enfoque que se utilizaré para resolver los flujos en llamas tur-
bulentas, queda por definir la interacciéon entre el flujo turbulento y el proceso de
combustién. Junto con las fluctuaciones de velocidad u/, las fluctuaciones en otras
variables como la temperatura y la composicién de la mezcla inducen fluctuaciones
en la densidad. Asi, siguiendo el enfoque RANS, se hablard del promedio de dichas
variables. De la misma forma, las tasas de reaccién también se veran afectadas por
dichas fluctuaciones, por lo que se necesitan modelos que sean capaces de repre-
sentar las fluctuaciones turbulentas en las reacciones quimicas que se dan en la
llama. A pesar de que existen numerosos modelos para este fin [3, 8, 17], en esta
tesis doctoral se trabajard con el modelo FGM (Flamelet Generated Manifold de
sus siglas en inglés) que se describe en el siguiente apartado y cuya seleccién se

justificard en el capitulo 4.

Dentro de la familia de los modelos flamelet con quimica pre-tabulada se en-
cuentra el modelo Flamelet Generated Manifold o FGM. Para entender este modelo,

es necesario definir las hipétesis en las que se basa:

= La escala temporal quimica es mucho menor que la escala temporal caracte-

ristica turbulenta.

48



Capitulo 2. Marco tedrico

= El combustible y el aire reaccionan en pequenias estructuras unidimensionales
integradas en el flujo turbulento, que se propagan en direcciéon perpendicular

a la linea estequiométrica.

= Estas estructuras se aproximan como llamas laminares unidimensionales co-

mo se indica en la Figura 2.3.

= Debido a la mayor importancia de las fuerzas inerciales frente a las viscosas
en las llamas turbulentas, se asume que el nimero de Lewis es uno, simpli-
ficando asi las expresiones y el calculo de las ecuaciones que se presentan a

continuacién.

Air

Fuel

Stoichiometric_coNtour

Figura 2.3: Representacion esquemdtica del concepto de flamelet laminar [3]

Por lo tanto, la llama turbulenta se aproxima como un conjunto de llamas
unidimensionales laminares, también denominadas flamelets laminares. Estas, se
estrecharan y estiraran debido al efecto de la turbulencia. Por lo tanto, es necesario

incluir los pardmetros adecuados para modelar estos efectos [3, 17].

El funcionamiento general de estos modelos sigue este orden: (1) Como punto
de partida se resuelve el conjunto de flamelets en una etapa previa al cdlculo CFD,
teniendo que elegir una configuraciéon de llama unidimensional. (2) Tras resolver
este conjunto de flamelets, las variables termoquimicas se tabulan en funcién de
algunos pardmetros denominados pardmetros de control. (3) A lo largo del cédlculo
CFD se resuelven las ecuaciones de transporte de estas variables de control pudien-
do acceder a la informacién tabulada.

Para el primer paso, habitualmente se eligen dos configuraciones: llamas de di-
fusién 1-D (configuracién de llama counterflow) o llamas de premezcla 1-D. Esta
seleccién depende de la naturaleza final de la llama considerada. Como se ha des-

crito en la introduccién, la tesis doctoral se centrard en el estudio de llamas de
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difusién, por lo que en esta etapa previa se seleccionaran estas configuraciones.
Como se observa en la vista detallada de la Figura 2.3, el combustible y el aire
entran por separado, dando lugar a una evolucién de las variables termoquimicas
a lo largo de la coordenada y como se muestra en la Figura 2.4. Se puede observar
también que la evoluciéon de las variables se puede representar en funciéon de un

pardmetro de control Z, también conocido como fraccién de mezcla.

2200

2000 e

1.0
1800

I E E
F Joo &
1600 |- E <
[ Jos 2
< F ] 2
< 1400 |- Jo7 8
® [ 17 =
5 r E 2
£ 1200 Joe ©
@ [ B o
a + R £
5 1000} ER 2
r Jo4 E
800 |- E 3
[ 403 8
600 |- . &
[ 40.2
400 Y Hoa
200 N AN 1,
-15 -10 -5 0 5 10 15
1F
ob v e ]
15 -10 ) 0 5 10 15
—_— Distance y (mm) —~—
Fuel side Oxidiser side

Figura 2.4: Evolucion de las variables a lo largo de la llama laminar de difusion
1-D [5]

La fraccién de mezcla es una variable escalar conservativa, que puede interpre-

tarse como la relacién combustible-aire (¢ = vYp /Y0, ) normalizada [18]:

UYF - YO2 + Y02,2

7 =
vYp1+ Yo, 2

(2.36)

Donde v es la relacién mésica oxigeno-combustible, Y7 la fraccién masica de
combustible en la corriente de combustible y Y, 1 la fraccién maésica de oxigeno
en la corriente de aire. Asi, en la entrada del fuel la fraccion de mezcla tomard el

valor de 1 y evolucionard hasta la entrada de aire, donde serd O.

De esta forma el calculo se realiza directamente tomando la variable Z en lugar

de la coordenada fisica y, dando lugar a las ecuaciones flamelet de las fracciones
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masicas Y; v la ecuacién de conservacién de la energia en el espacio Z:

oYi  xo; _
Por Poaz WiT 0 (2.37)
or  xo 1 [0 ay;| oT
n —05 ZHM [32 +zi:cp,laz} 57 =0 (239

Se puede observar que al igual que en el calculo de llamas laminares, es necesario
resolver la ecuacién (2.37) para cada especie considerada en el mecanismo. En
este caso, también se considerd el mecanismo de reaccién de O’Conaire et al. [11]
con 19 reacciones y 8 especies reactivas. Por lo tanto, en este caso también se
obtendra la informacion de las especies intermedias a lo largo de la llama 1-D. De
forma similar, es necesario evaluar el término fuente w; siguiendo una metodologia
similar a la expuesta en el apartado 2.2.1. Por su parte x representa la disipacion
escalar. Esta variable tiene en cuenta los gradientes de la fraccién de mezcla, que
estan directamente relacionados con la deformacion de la llama. Por lo tanto, x
incorpora implicitamente efectos de conveccién-difusiéon en la direcciéon normal a la
superficie estequiométrica, siendo el paradmetro que marca lo lejos o lo cerca que
estard la llama 1-D del equilibrio quimico. Asi el perfil tedrico de Peters [18] se

define como:
X(Z) = Zexp( —9 {er fcl(2Z)] 2) (2.39)

Que deriva del perfil de Z en el espacio fisico y la relacién de x con los gradientes
de Z:

1 T
Z(x) = 3 [1 - erfc(\/m>1 (2.40)

X=2D "~ (2.41)

Sustituyendo Z por su valor en el punto estequiométrico Z;, se obtiene el valor
de la disipacion escalar estequiométrica ys. Asi, para considerar un conjunto de

llamas 1-D bajo diferentes tasas de deformacién, las ecuaciones (2.37) y (2.38)
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se resuelven fijando pequenos valores de x4 e incrementandolos hasta llegar a la
extincién (para valores altos de x o de a, los gradientes de Z son muy altos y los
términos convectivo-difusivos predominan sobre la tasa de reaccién w;, causando
asi la extincién).

El modelo FGM incluye el conjunto de soluciones estacionarias hasta la extin-
cién junto con una solucién no estacionaria en la extinciéon. En la Figura 2.5 se
puede observar la evolucién de la temperatura maxima en cada solucién a una tasa
de deformacién a dada. Como se indica, el modelo FGM tiene en cuenta la solucién
en la extincion. De esta forma, se consideran las soluciones desde la flamelet de
extincién hasta la mezcla pura de gases, lo cual resulta en una continuacién natu-
ral de los perfiles en el espacio de composicién [17, 19]. De esta forma se tiene un
conjunto de soluciones (fracciones maésicas Y;, temperaturas T', propiedades de la

mezcal etc.) parametrizados en funcién de la fraccién de mezcla Z.

3000
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2000 . .
Sol. estacionarias

l

1500

Tooe [K]

1 — . . . .
000 Sol. no estacionarias extinguidas ——

500 |~

0 1 l 1 l 1 l 1 l 1
0 2000 4000 6000 8000 10000

a[1/s]

Figura 2.5: Curva S de las soluciones estacionarias y las soluciones no estaciona-

rias extinguidas consideradas en el modelo FGM

No obstante, es necesario definir una nueva variable de control para poder rea-
lizar de forma univoca la btsqueda de los valores en las tablas. Ademaés, si bien la
fraccién de mezcla es una variable que se conserva sin términos de reaccién (ofrece
informacion relativa al estado de la mezcla), es necesario que la nueva variable de
control ofrezca informacién acerca de la reaccion en el cilculo CFD. Asi, se define

la variable de progreso ), que se expresa como una combinacién lineal de fracciones
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maésicas de especies. Esta combinacion lineal varia dependiendo del caso considera-
do y es dependiente del problema. Su definicién tiene que asegurar una evolucién
mondtona a una fraccion de mezcla dada. En esta tesis doctoral, donde se considera
el hidrégeno como combustible, se utilizé la definicién de Y = Y, 0, asegurando el
cumplimiento de este tltimo criterio. De esta forma las soluciones estacionarias y
las soluciones no-estacionarias en la extincién pueden expresarse de forma univoca.

Dicha relacién se muestra en la Figura 2.6.

T T T T T T T T T

—— Sol. estacionarias
L ---- Sol. no estacionarias extinguidas 4

0.15

0.05

Figura 2.6: Relacion entre la fraccion de mezcla Z y la variable de progreso
Y =Ynu,o0 indicando el conjunto de soluciones estacionarias y soluciones no esta-

cionarias extinguidas

Por razones practicas, la variable de progreso normalizada se define a través de
la ecuacién (2.42), donde méx. y min. representan los valores maximo y minimo de

la variable de progreso seleccionada a una Z dada.

_ y B ymm(Z)
= Ynia(2) = Yin ) (2.42)
4= /O /0 0(Z,¢) P(2) P(c)dZdc (2.43)

Donde se asume que las funciones de densidad de probabilidad P(Z) y P(c)

siguen una distribucién tipo 3, ampliamente utilizada en este tipo de modelos [3, 17,
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18]. El calculo de P(Z) y P(c) requiere ademés conocer las varianzas de la fraccién
de mezcla Z2 y de la variable de progreso no-normalizada )”'2 respectivamente,
por lo que serad necesario resolverlas a lo largo del calculo. En resumen, al emplear

el modelo FGM, sera necesario resolver en total cuatro ecuaciones adicionales:

%(pz) Y- G2) =V (<pDZ n Z>V2> (2.44)

9@2’*?) +V-(pUZ2) =V - ((wz + ‘“vﬁ))
ot (o

" - ¢ r (2.45)
0 _ - oy _ i — -
a(py) +V.-@iY)=V- ((pr + quy)) + Sy (2.46)
a _59 9 _ Mt D)
a(py )+ V- (pvY )=V-(<pr+SCVy ))
t (2.47)

HO VI - Cpp I

Donde C,=2 es una constante de modelizacién. 0¢=0,85 representa el nimero
de Prandtl turbulento y Sc¢;=0.7 el nimero turbulento de Schmidt [13]. En flujos
turbulentos reactivos es habitual asumir que el nimero de Lewis es Le =1. Por lo

tanto los términos difusivos de las ecuaciones dan lugar a:

kmix
pDz =pDy = (248)

Cp,mix

Donde kpiz ¥ €p,mic representan la conductividad y el calor especifico de la

mezcla respectivamente.

El término fuente de la variable de progreso S'y, se calcula a partir de la fuente
tabulada (en este caso el término fuente del vapor de agua) y la funcién de densidad
de probabilidad:

1 1
Gy =7 /0 /0 Sy P(Z)P(c)dZde (2.49)

En definitiva, la quimica de la llama queda reducida a un problema de transporte

de escalares, reduciendo asi el tiempo computacional respecto a los calculos en
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llamas laminares, donde es necesario resolver la ecuacién de transporte (2.4) para

cada especie.

Como se ha podido ver, el efecto de la turbulencia se incluye en la formulaciéon
del modelo por medio de la densidad de probabilidad de las variables de control Z

vy

2.4. Post-procesado de emisiones de NO,

Como se ha descrito en el apartado 1.3.3, la formaciéon de NO, térmicos se

describe mediante el mecanismo de Zeldovich:

O+ Ny S N +NO (2.50)
N+0,SNO+0 (2.51)
N+OH S NO+H (2.52)

La Tabla 2.2 muestra las constantes de Arrhenius de las reacciones directas e
inversas, donde se puede ver que la reaccién (2.50) cuenta con la mayor energia de
activacién. Esto se debe al triple enlace de las moléculas de N, requiriendo altas
temperaturas para activar esta reaccién. Asi, debido a su menor tasa de reaccién, la
reaccién (2.50) es el paso que limita la velocidad de formacién de los NO,, térmicos,

siendo suficientemente rapida por encima de los 1.800 K [3, 20].

Tabla 2.2: Constantes de las reacciones del mecanismo de Zeldovich [21]

Reaccion kq [m?/mol ] k; [m? /mol 3]
1 1.8x10%e 38370/ 3.8x107e~425/T

2 1.8x10%Te~4680/T 3.8x1037 e~ 20820/T
3 7.1X107e*450/T 1.7X1086724560/T

En consecuencia, la escala temporal de reacciéon de los llamados NO,, térmicos
es mucho mayor en comparacion con las escalas temporales de las reacciones de
combustién del mecanismo principal [20]. Por lo tanto, es habitual desacoplar el
célculo de (2.53) del mecanismo principal, incluyéndolo en una etapa de post-
procesado. Para ello, se emplean las concentraciones molares resueltas a lo largo

del célculo principal.
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Por lo tanto, considerando las tres reacciones, se tiene que la tasa de reaccién
del NO esta dada por:

7] = ka,1[O][N2] + ka,2[N][O2] + ka,3[N|[OH] (2.53)

—ki 1 [NOJ[N] = ki2[NOJ[N] — ki 3[NOJ[H]

Como el objetivo final es conocer las concentraciones del 6xido de nitrégeno, es
necesario conocer su distribucién a lo largo del dominio. Para ello se resuelve la

ecuacion de transporte de su fracciéon mésica Yyo:

V- (pii¥no) = V - (DVYxo0) + Pino (2.54)

Donde el término fuente wyo se calcula a través de la ecuacién (2.53). Si bien las
ecuaciones (2.53) y (2.54) son vélidas para el caso de flujos reactivos laminares, en
el caso turbulento se resuelve la ecuacién (2.54) promediada, calculando el término

de reaccién mediante:

Wno = /wNoP(T)dT (2.55)

Donde P(T ) es la funcién de densidad de probabilidad de la temperatura, que

se calcula a partir de su varianza. Esta varianza se calcula de forma algebraica [13].

2.5. Resolucion numérica de las ecuaciones

En el trabajo desarrollado, las ecuaciones diferenciales que se han presentado
se resolvieron mediante el software ANSYS Fluent [2], el cual se basa en el mé-
todo numérico de volimenes finitos. Este método se discretiza el dominio fisico
en una serie de volimenes de control finitos como el que se muestra en la Figura
2.7. Asi, las ecuaciones diferenciales presentadas se aproximan de forma algebraica
asumiendo ciertas simplificaciones matematicas, dando lugar a errores numeéricos.
Cabe mencionar que todos los calculos se realizaron en estado estacionario, por lo
que los términos no estacionarios de las ecuaciones presentadas no se tuvieron en

cuenta.

En cuanto a los términos de las ecuaciones de conservacién presentadas, exis-

ten diversos esquemas de discretizaciéon para los términos convectivos y difusivos.
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F,0
2L

Diffusion____~

Figura 2.7: Conservacion de una variable genérica ¢ en un volumen de control [22]

Esto requiere seleccionar los esquemas numéricos adecuados; por un lado, para el
calculo de los gradientes en ambos términos y por otro, para los esquemas de dis-
cretizacion de los términos convectivos. Estos tltimos presentan la dificultad de
estar condicionados por la direccionalidad del flujo, por lo que existen esquemas
capaces de predecir esta direccionalidad a la hora de definir los perfiles de la evolu-
cién de las variables de interés entre las celdas. Por otro lado, se deben de utilizar
esquemas que minimicen la aparicion de la difusién numérica debida a los errores
de truncamiento de esquemas de bajo orden. En la Tabla 2.3 se resumen los esque-
mas numéricos empleados que tratan de minimizar este tipo de errores y asegurar
soluciones estables con una buena convergencia.

Por otro lado, la calidad y la resolucién del dominio discretizado o de la "malla",
influird directamente en los errores numéricos y en la calidad de los resultados.
Por este motivo, cada capitulo presenta los estudios de independencia de malla
correspondientes.

Finalmente, las ecuaciones de Navier-Stokes muestran que la velocidad esta pre-
sente en las ecuaciones de momento y continuidad, mientras que la presién aparece

solamente en las ecuaciones de momento, produciendo un acople en las ecuaciones
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2.5. Resolucién numérica de las ecuaciones

Tabla 2.3: Esquemas de discretizacion de los gradientes, términos convectivos, pre-

sion y acople presion-velocidad [13]

Término Esquema

) Minimos cuadrados basa-
Gradientes

dos en celdas

Convectivo momento Segundo orden upwind
Convectivo especies Segundo orden upwind
Convectivo energia Segundo orden upwind
Convectivo k Segundo orden upwind
Convectivo w Segundo orden upwind
Presion Segundo orden
Acople presién-velocidad SIMPLE - Coupled

que dificulta su resolucién numérica. Asimismo, también aparecen términos no li-
neales (pu?). Estos dos problemas asociados a las ecuaciones de Navier-Stokes, se
pueden resolver mediante algoritmos especificos que se basan en procedimientos
de estimacion y correccion para el calculo de las presiones. En esta tesis docto-
ral se consideran los métodos SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked
Equations) y Coupled [3, 13]. Cabe mencionar que el esquema de interpolacién de
la presién indicada en la Tabla 2.3 se emplea durante este procedimiento de célculo

para aproximar los gradientes de presion de la ecuacion (2.2).
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Capitulo 3

Caracterizacion de la
formacién de NO, térmicos
en llamas de difusion de

hidrégeno

Resumen: Mediante el siguiente estudio numérico y experimental se quiere ca-
racterizar la formacion de NO, térmicos en llamas de difusion tipo jet con aire
coazial con el objetivo de establecer estrategias de reduccion de NO, en el diserio
de quemadores de hidrogeno de difusion. Tomando un concepto de quemador multi-
llama previamente patentado, se define un caso de estudio en una configuracion de
llama unitaria en la que se realizan cdlculos numéricos y medidas experimentales
a diferentes potencias térmicas (desde 0,2 hasta 1 kW) y a tres excesos de aire
(A =1,1, 1,2 y 1,8). Los resultados obtenidos indican que las concentraciones de
NO, incrementaron junto con la potencia térmica entre 0,2 y 0,6 kW, mostrando
una buena correspondencia entre los cdlculos numéricos y las medidas experimen-
tales. La tendencia fue contraria para valores superiores a 0,6 kW, donde no se
pudieron obtener resultados numéricos debido a la transicion de llamas laminares
a turbulentas. Por otro lado, frente a las tendencias observadas en llamas turbu-
lentas de difusion, el incremento del exceso de aire aumento las concentraciones

de NO, en las llamas con menor numero de Reynolds. Se destacan tres factores
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relacionados con la formacion de NO,: el volumen de la region donde se producen
los NO,, y dentro de esta region, la competicion entre el tiempo de residencia y la

tasa de reaccion de los NO,.
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3.1. Introduccion

En este capitulo se quiere caracterizar la formaciéon de NO,, térmicos en llamas
de difusién de hidrégeno con objeto de establecer posibles criterios de diseno para
el desarrollo de quemadores de hidrégeno de bajo NO,. Para ello, se definié un
caso de estudio que permitié analizar las tendencias de los NO, térmicos frente a
la variacién de dos pardmetros directamente relacionados con las condiciones de
operacion de quemadores reales: la potencia térmica de la llama y el exceso de aire
empleado. Como se verd, la variacién de estos dos pardmetros influy6 en el cambio
del régimen de la llama, afectando de forma considerable en la formacion de NO,
térmicos. Como se ha comentado previamente en el apartado 1.3, el trabajo de
Chen y Driscoll [1], permitié conocer los tres principales pardmetros fisicos que

describen la produccién de NO, térmicos en llamas de difusion:

1. Siguiendo el enfoque Euleriano de Peters y Donnerhack [2], Chen y Driscoll
relacionaron la produccion de NO, en este tipo de llamas a un volumen de
reaccion Vyeac (proporcional a L?.é, donde L es la longitud de llama y d su

espesor).

2. Desde un punto de vista Lagrangiano, subrayaron la relevancia del tiempo de

residencia Tyes €n el volumen Vieac.

3. De forma indirecta, también consideraron el tiempo quimico para la produc-

ci6n de NO,, (la inversa de la tasa de reaccién wNog)-

Los puntos de vista Euleriano y Lagrangiano se diferencian en la forma de
obtener la masa total de NO por unidad de tiempo producidas en una llama. El
punto de vista Lagrangiano se basa en identificar un volumen de fluido e integrar
Mpnod(NO)/dt (produccién local de masa de NO por unidad de tiempo y volumen)
sobre el tiempo de residencia durante el cual el elemento esta expuesto a altas
temperaturas, dando lugar a la masa de NO por unidad de volumen del elemento.
Este valor se multiplica por el volumen local de gas que reacciona por unidad de
tiempo y se integra sobre todos los elementos del dominio para obtener la masa
total de NO producida por unidad de tiempo [1].

En cambio, el enfoque Euleriano empleado por Peters y Donnerhack [2], integra
Mpyod(Yno)/dt directamente sobre un volumen de reaccién total para obtener la
masa total de NO producida por unidad de tiempo [1]. Asi, en el enfoque Euleriano

no es necesario conocer el tiempo de residencia o las velocidades locales, pudiendo
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estimar las tendencias de formacién de NO,, conociendo el volumen total de reaccion

mediante técnicas de visualizacién de llama [1].

Estas observaciones se emplearon para explicar la relacién entre las condiciones
de operacién (potencia térmica de la llama, exceso de aire y régimen de la llama)

y las tendencias de las concentraciones de NO, térmicos.

3.2. Objetivos y metodologia

Como se ha mencionado, el objetivo de este capitulo es el de caracterizar la
formacion de NO, térmicos para poder establecer criterios de diseno de futuros

quemadores de difusion de hidrégeno de bajo NO,,.

La metodologia se basé en definir un caso de estudio partiendo de un concepto
de quemador de hidrégeno. Asi, el anélisis se acoté como se describe en el siguiente
apartado, permitiendo llevar a cabo simulaciones numéricas para las distintas con-
diciones de operacién. Asimismo, los resultados numéricos se validaron de forma

experimental mediante medidas de temperatura en llama y emisiones de NO,,.

3.2.1. Configuracién de llama unitaria

Como se muestra en la Figura 3.1, el caso de estudio se definié como una llama
unitaria aislada de un hipotético quemador multillama. El diseno conceptual de

dicho quemador se basa en la patente desarrollada por Ikerlan [3].

En la Figura 3.1 se puede ver que el hidrégeno entra por un tubo central mien-
tras que el aire se introduce de forma coaxial. Si bien la introduccién de aire coaxial
y el incremento del exceso de aire han sido ampliamente estudiados y caracteriza-
dos como métodos de reduccién de NO,, térmicos en llamas de difusiéon turbulentas,
la aplicacién de estos métodos en llamas laminares de difusién apenas cuenta con
estudios en la literatura. Asi, en este estudio se considerd el efecto del exceso de
aire para A =1,1, 1,2 y 1,3, donde A representa el factor de exceso de aire global
respecto al aire estequiométrico necesario para la combustion. Se decidié trabajar
en este rango de A\ ya que representa valores habituales en calderas convencionales
de gas natural [4, 5].

Asimismo, se consideré la configuracion de quemadores multillama, ya que re-
ducen las inestabilidades facilitando el control del quemador [6]. En este sentido,

el potencial de este tipo de quemadores ha sido demostrado en estudios previos
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Air

Figura 3.1: Llama unitaria aislada de un concepto de quemador de difusion multi-

llama

para aplicaciones de alta potencia asi como sistemas de combustién de menor es-
cala [7-10]. Este tipo de disenos se basa en dividir la potencia térmica total del
quemador en varias llamas unitarias de menor potencia, que en este caso seran
llamas de difusion de hidrégeno. Por lo tanto, en este capitulo se analiza el efecto
de la potencia térmica de la llama unitaria variando la potencia térmica entre 0,2
y 1 kW con el objetivo de estudiar el impacto en la formacién de NO, térmicos al
emplear hidrégeno como combustible.

En cuanto a la seleccién del rango de potencias térmicas, cabe destacar que
considerando una potencia nominal de 20 kW en el conjunto del quemador, si el
punto de trabajo éptimo (menor formacién de NO,,) en la llama unitaria fuese el
de 1 kW, el quemador estaria formado por 20 llamas. Sin embargo, si el punto de
trabajo 6ptimo fuese el de 0,2 kW, el quemador estaria formado por 100 llamas
unitarias para entregar los 20 kW en su punto nominal. Es por ello por lo que se
decidié estudiar el efecto de la potencia térmica entre 0,2 y 1 kW. También cabe

mencionar que la potencia nominal de 20 kW representa una potencia habitual en
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calderas domésticas para calefaccién y agua caliente sanitaria (ACS) [4]. Asimismo,
teniendo en cuenta los didmetros de entrada del quemador que se presentan a
continuacion, el rango de potencias (y por ende caudales y velocidades del hidrégeno
y del aire) seleccionado fijé el rango del nimero de Reynolds entre 550-3500, lo
cual permiti6 estudiar la influencia del régimen de la llama (laminar y transicién
laminar-turbulenta).

El estudio de la llama unitaria se realiz6 en el quemador cilindrico que se mues-
tra en la Figura 3.2, donde también se indican las dimensiones mds significativas.
La superficie amarilla hace referencia al material aislante que se introdujo en la
cdmara, la cual tiene una longitud total de 300 mm. También se consideré una
configuracién de llama no-confinada (sin cdmara) con el objetivo de obtener las

temperaturas axiales de cara a una validacién inicial de los modelos numéricos.

Rins,in=55mm ; RH2=2mm

Rins,out=75mm

Rair,ext=4,5mm

Rair=3mm

Qrad
Qconv

cond

Figura 3.2: Geometria del quemador con las dimensiones mds relevantes y los me-

canismos de transferencia de calor considerados
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3.2.2. Dominio numérico y condiciones de contorno

Con el objetivo de reducir el coste computacional, los cdlculos numéricos se
llevaron a cabo considerando geometrias 2D axisimétricas. Como se ha mencionado
previamente en los apartados 1.3 y 1.4, los calculos numéricos se utilizaron para
entender las tendencias de los NO, térmicos bajo diferentes condiciones de trabajo.
Para ello, como se describird méas adelante, se extrajo el volumen de reaccién de
los NO,, térmicos V,eac para estudiar la competicién entre el tiempo de residencia
Tres ¥ €l tiempo de reaccién quimica 1/wno, dentro de Vieac.

Para la discretizacién del dominio numérico, inicialmente se realizé un estudio
de independencia de malla considerando tres estructuras diferentes. La Tabla 3.1
resume las caracteristicas de cada una de ellas, donde se muestra el nimero de
elementos en las entradas del fuel y el aire y en la pared que los separa. El niimero
de elementos se multiplicé por un factor de 1,5 para incrementar el niimero de
elementos de forma uniforme en cada malla. Asimismo, también se aplicé un factor
para alargar la longitud de los elementos en la direccién radial (desde la pared
externa del tubo de aire coaxial hasta la pared del aislante) y axial. Los resultados
obtenidos indicaron que la malla ntimero 2 que se muestra en la Figura 3.3 ofrecia
una reduccién en el coste computacional respecto a la malla ntimero 3 sin cambios

significativos en las variables de interés, por lo que fue seleccionada para los célculos.

Tabla 3.1: Numero de celdas en las tres mallas consideradas: Direccion radial en
el tubo de Hy (Nm, ), pared entre los tubos (Nyim ), tubo de aire coazial (Nui), y el
numero total de elementos. Valores de temperatura mdxima y concentraciones de
NO, considerando 0,4 kW, A =1,2

N, DNiim  Nair  Elementos Thpax  NO,
K] [ppm]
Malla 1 8 4 6 50.752 2.365 84

Malla 2 12 6 9 114.192 2.368 88
Malla 3 20 10 15 317.200 2.368 88

En cuanto a las condiciones de contorno, se impuso la condicién de no desliza-
miento en todas las paredes del dominio y las derivadas parciales de las fracciones
mésicas de las especies fueron definidas como nulas en la direccién normal a la

pared. Como se muestra en la Figura 3.3, el dominio numérico cuenta con la zona
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Insulation

Figura 3.3: Vista de la malla nimero 2 empleada en los cdlculos CFD junto con

una vista detallada de las entradas de fuel y aire

€«———— 300 [mm] =/ >
Wall_lab
Y T=300 [K], e=1
Velocity
inlet
150 [mm] Pressure|
outlet
Wall_burner
T=300 [K], e=1 ey

Figura 3.4: Geometria azisimétrica 2D para la configuracion de llama no-confinada

de la cAmara (en azul) y la zona del aislante sélido (rojo). De esta forma se pudie-
ron simular las pérdidas de calor desde la llama hacia el aislante sélido y hacia el
ambiente.

Las simulaciones numéricas se realizaron mediante el software ANSYS Fluent
2019 R3 [11], considerando las ecuaciones de conservacién de masa, momento, ener-
gia y especies, previamente descritos en el capitulo 2. La discretizacion de los tér-
minos convectivos, los gradientes y el acople presién-velocidad de las ecuaciones de
Navier-Stokes se realizé siguiendo los métodos descritos en el apartado 2.5.

Para poder validar la evoluciéon de temperaturas axiales, se consideré de forma

adicional una configuracién de llama no confinada. Las condiciones de contorno
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de esta configuraciéon se muestran en la Figura 3.4, donde las paredes inferiores

del quemador y las paredes del laboratorio se definieron como cuerpos negros con

Tiny =300 K]y e=1.

3.3. Medidas experimentales

La validacién de los célculos CFD se realizé mediante medidas experimenta-

les macroscépicas en un prototipo del caso de estudio que se ha presentado. Las

medidas macroscépicas hacen referencia a mediciones de temperatura mediante

termopares y camara termografica junto con las medidas de las emisiones de NO,,

térmicos. En este apartado se resumen los detalles del montaje experimental y de

la instrumentacién empleada.

3.3.1. Medidas de concentraciones de NOy

H2
Detector Exhaust tube

Heat
exchanger

R

Testo 350
gas
analyser

}

AT

H2 mass
] flow —

Combustion
chamber

Spark
plug

H2
meter rotameter
Pressure
regulator
Air mass Air
CD— nf]lgt\gr || rotameter
Compressed
air

Figura 3.5: Esquema del montaje experimental
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La Figura 3.5 muestra el esquema general del montaje experimental con los
principales componentes. Siguiendo este esquema, el flujo de hidrégeno proviene
de una botella de alta presién, mientras que la alimentacién del aire se realiza
mediante una linea de aire comprimido. En ambos casos, el caudal masico fue
controlado por medio de caudalimetros masicos Brooks con rangos de 0-10 N1/min
y 0-20 N1/min para el hidrégeno y el aire respectivamente. Estos caudalimetros se
controlaron mediante una unidad de control digital Brooks 0152 pudiendo fijar el
caudal méasico de hidrogeno deseado, el cual a su vez fija la potencia térmica de la

llama y el caudal maésico del aire, permitiendo asi fijar el exceso de aire deseado.

La cdmara cilindrica de acero inoxidable AISI 316 fue recubierta con una pintura
térmica de alta temperatura asegurando una emisividad cercana a 1. Las dimen-
siones de la cAmara se muestran en la Figura 3.2. Los gases de combustién fueron
refrigerados mediante un intercambiador de calor tubular situado en la parte su-
perior de la camara, con la toma de muestras en su salida donde se tomaron las
medidas de NO,, térmicos mediante el analizador de gases Testo 350. Estas medidas
se tomaron en base seca y se aplicé una correccién de Oy al 0%. Cabe mencionar
que los ensayos en cada punto de disefio se realizaron durante periodos de tiempo
controlados, asegurando un estado estacionario del sistema a la hora de la toma de

datos.

3.3.2. Medidas de temperatura axial

Como se ha descrito previamente, la relacién entre los NO,, térmicos y el cam-
po de temperaturas en la llama, requieren un célculo 6ptimo de estas ultimas. Asi,
la evolucién de la temperatura en el eje axial obtenido a través de los calculos
CFD, se valid6 con medidas experimentales a lo largo de dicho eje mediante un
termopar tipo-B como se muestra en la Figura 3.10. El termopar se desplazd em-
pleando una mesa de precisiéon XYZ permitiendo desplazamientos verticales de 1
mm. Las sefales medidas se procesaron por medio del sistema de adquisicién de
datos AGILENT 34972 A. Hay que destacar que las medidas a cada altura presen-
taron fluctuaciones de +15°C' por lo que fueron promediados en intervalos de 180
s. Como se puede observar en la Figura 3.7, estas medidas de temperatura axial asi
como las simulaciones numéricas, se llevaron a cabo en la configuracién de llama

no-confinada.

Siendo la medida por termopar un método de medicién que interacciona con el

flujo, hay que tener en cuenta la influencia del flujo laminar de gases en la tem-
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Figura 3.6: Camara de combustion experimental

peratura medida asi como las pérdidas por radiacion desde el termopar, haciendo
necesario que las temperaturas procesadas sean corregidas. Para ello, tomando co-
mo referencia el procedimiento presentado por Bradley y Matthews [12], se aplic6
el balance de energia de la ecuacién (3.1) en la punta del termopar. De esta forma,

la temperatura real del gas fue estimada de forma iterativa.

h(Thama — Tie) = €rco (T — Tiy) (3.1)

inf

Donde h es el coeficiente de transferencia de calor por conveccion, Tjqmq indica
la temperatura de los gases de combustion, T;. la temperatura del propio termopar

¥ Tiny la temperatura de los cuerpos lejanos del laboratorio (paredes, techo etc.).

La emisividad media del termopar ¢;. se caracterizé6 modificando la emisividad
de la caAmara termografica FLIR ThermaCam P25 hasta alcanzar el valor de medi-
da instantdneo del termopar, obteniendo un valor final de €;,=0,3. El coeficiente de
transferencia de calor h se obtuvo de la definicién del nimero de Nusselt, el cual fue
a su vez calculado en funcién de los niimeros de Reynolds y de Prandtl. Siguiendo

la metodologia de Xu .H et al. [13], las propiedades de la mezcla de gases depen-
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Figura 3.7: Medidas de temperatura azial en la configuracion no-confinada de la

llama de hidrogeno

dientes de la temperatura (viscosidad, conductividad, calor especifico y densidad)
se aproximaron como las del aire. Asimismo, la velocidad media axial empleada
para el calculo del nimero de Reynolds, se tomdé de los resultados numéricos. Para

este ultimo nimero, se empled el didmetro del cuerpo del termopar (D=1,8 mm).

3.4. Modelizacion CFD

Como se ha mencionado anteriormente, el campo de flujo reactivo de los casos
considerados fue resuelto mediante cdlculos numéricos en el dominio presentado en
la Figura 3.3. Para ello, se resolvieron las ecuaciones de Navier-Stokes estacionarias
presentadas en el apartado 2.1.1.

Asimismo, también fue necesario resolver la ecuacion de transporte de las es-
pecies descrita en el apartado 2.1.2 mediante la ecuacién (2.4), considerando los
términos de reaccién. Estos términos de reaccién fueron evaluados en cada iteraciéon
por medio de la ecuacién (2.21). Asi, las tasas de reaccién de cada especie i fueron
evaluadas a partir del mecanismo de reaccién detallado de O’Conaire et al. [14]
presentado en la Tabla 2.1, que incluye 8 especies reactivas y 19 reacciones. Debido
a la importancia del transporte difusivo en llamas laminares no-premezcladas, y
en especial en llamas de hidrégeno, el término de transporte difusivo se calculd
teniendo en cuenta el enfoque de difusién multicomponente descrita en el apartado

2.1.2 junto con la difusion térmica o efecto Soret.
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En cuanto a la formacion de los NO,, térmicos, se siguié la metodologia descrita
en el apartado 2.4. De esta forma, la ecuacién de transporte de la fraccién maésica
del 6xido de nitréogeno Yyo se resolvié en una etapa de post-procesado, tomando
los valores de las concentraciones de las especies presentes en el mecanismo de
Zeldovich obtenidos durante el cdlculo detallado.

Los procesos de transferencia de calor fueron también resueltos considerando
la ecuacién (2.5) de conservacién de la energia. En este estudio, los términos de
radiaciéon fueron calculados mediante el modelo de radiacién Discrete Ordinates
(DO), el cual resuelve la ecuacién de transferencia por radiacién para un nimero
finito de dngulos sélidos discretos. Asi, la discretizacién angular se realizo teniendo
en cuenta cuatro divisiones en los angulos 6 y ¢, por lo que se obtuvieron 8 angulos
solidos. Por su parte, la absortividad del vapor de agua se calculo mediante el

modelo weighted-sum-of-gray-gases model (WSGGM).

En este caso, cabe mencionar que la ecuaciéon de la entalpfa también fue resuelta
en el dominio sélido (aislante de la cAmara) para el cdlculo de la transferencia de
calor desde la cdmara hacia el exterior. Asi, la ecuacién de transporte de la entalpia

se redujo a la ecuacion de transferencia de calor por conduccion:
V- (k,~VT)=0 (3.2)

Donde la conductividad térmica del material aislante k,, se expresé en funciéon de
la temperatura local de acuerdo a las especificaciones del fabricante. El calor trans-
portado a través del material aislante por conduccion, llega a la pared exterior de la
camara, donde se disipa por medio del intercambio de calor por conveccién natural
y radiacién con el aire del ambiente. Para la modelizacién de este fenémeno en la
pared externa del dominio, se impuso una condicién de contorno de transferencia de
calor combinada (radiacién+conveccién) como se indica en la Figura 3.2 mediante

Qconv Y Qrad, expresando el flujo de calor por conveccién como:

Qconv = ho Z Ai (Tw,i - TO) (33)

Donde A; y T, ; hacen referencia a la superficie de la celda i y a su temperatura
en la cara externa del dominio (pared externa de la cdmara) respectivamente. La
temperatura Ty es la temperatura ambiente del aire. Para el coeficiente de transfe-

rencia de calor se empled la aproximacién de hp=6.5 W/m?K, calculado mediante
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la expresién del ntimero de Nusselt [15]:

2
0,387Ra}’®

Nu = {0,825
U= F 0, 492/ Pr)o 1o 2

(3.4)

Donde Ray, es el nimero de Rayleigh el cual se expresa como el producto de los
numeros de Grashof y Prandtl [15]. Asi, tomando la definicién de Nu, el coeficiente
de transferencia de calor hy fue calculado para cada temperatura de superficie
considerada. Asi, variando la temperatura de la pared externa desde 320 K hasta

500 K, se obtuvo un valor medio de hy=6.5.

Por su parte, el flujo de calor por radiacién desde la pared externa de la cé-
mara hacia el ambiente @,.q de la ecuacién (3.5), fue modelizado aproximando la
pared externa de la cdmara de combustién como una superficie gris difusa con una

emisividad igual a € =0,98.
Quaa =0 Y _Ai(Ty , — T5) (3.5)

Donde o = 5,67 x 1078 W/(m? K*) es la constante de Stephan-Boltzman. Como
se ha mencionado previamente, la emisividad indicada se obtuvo pintando la pared
externa de la caAmara con un spray negro mate de alta temperatura. De esta forma,
el valor de la emisividad se evalué colocando un termopar en la superficie de la pared
exterior de la cAmara y al mismo tiempo midiendo la temperatura de dicha pared
mediante una cdmara termografica FLIR ThermaCam P25. Asi, la emisividad de
la cAmara se ajust6 hasta igualar la temperatura leida por el termopar de superficie

llegando finalmente al valor de € =0,98.

3.5. Resultados

3.5.1. Observaciones generales

En base a los parametros presentados previamente, el rango de potencias consi-
derado (0,2-1 kW) hace que los caudales mésicos de hidrégeno y de aire aumenten
en funcién de la potencia, aumentando asi el nimero de Reynolds de los flujos.
Teniendo en cuenta esta relacién, hay que destacar que no se pudieron obtener
resultados numéricos estacionarios a partir de 0,6 kW, lo cual apunta a un régi-
men de transicién laminar-turbulento como se esperaba. Este régimen no-laminar

se observo de forma experimental en las llamas no-confinadas a 0,8 kW y A =1,1
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Figura 3.8: Secuencia de imdgenes mostrando el régimen mo-laminar de la llama

no-confinada a 0,8 kW y A =1,1 (secuencia de imdgenes capturada mediante una

cdmara Canon EOS M50 en modo rdfaga con 10 fps)
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Figura 3.9: Imdgenes de las llamas no-confinadas a dos potencias diferentes (0,2 y
0,6kW) a A =1,1. (a) Llamas experimentales (b) Resultados numéricos, tempera-
turas (izqda.) y radicales OH (dcha.)

como se muestra en la Figura 3.8, confirmando el inicio de este régimen transitorio
para P>0,6 kW. Por lo tanto, el estudio numérico se limit6 al rango 0,2-0,6 kW
mientras que las medidas experimentales se mantuvieron para el rango 0,2-1 kW.

Como se verd méas adelante, este régimen no-laminar tuvo un impacto consi-

derable en la formaciéon de NO,, cambiando la tendencia de las curvas de concen-
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traciones de los NO, térmicos. Como se ha mencionado al inicio de este capitulo,
tomando los resultados de Chen y Driscoll [1], la diferencia en las tendencias de
los NO, entre el régimen laminar y el turbulento de la llama se puede explicar
mediante la relacién entre el volumen de reaccién Vieac, €l tiempo de residencia Tyeg
y la escala temporal de la formacién de los NO, 1/wno., por lo que se emplearon

para la interpretaciéon de los resultados.

Antes de entrar a analizar en detalle los resultados cuantitativos de las concen-
traciones de NO,, en la Figura 3.9 (caso de P =0,2 kW y A =1,1 en la configuracién
no-confinada) se puede observar que en general los resultados numéricos y experi-

mentales mostraron resultados simulares desde un punto de vista cualitativo.

3.5.2. Validacién de la temperatura en la configuracién no-

confinada

La Figura 3.10 muestra las curvas axiales de temperatura obtenidas de forma
numeérica y experimental a una potencia de 0,2 kW y A =1,2. Como se puede obser-
var, los resultados numéricos fueron capaces de predecir las medidas experimentales
mostrando un error relativamente pequefio entre ambas curvas. Se puede ver que

los resultados numéricos sobre estimaron la temperatura maxima (~ 54 K).

Por un lado, las diferencias entre ambas curvas pueden deberse a las pérdidas
por conduccién de calor en el termopar, las cuales no se tuvieron en cuenta a la
hora de realizar las correcciones de temperatura. Por otro lado, hay que tener en
cuenta que las correcciones de temperatura se realizaron aproximando la mezcla
de gases con las propiedades del aire, mientras que el perfil axial de velocidades se
tomo de los resultados numéricos.

Asimismo, los modelos numeéricos cuentan con aproximaciones y simplificaciones
que podrian mejorarse, tanto para la expresiéon del término fuente de reaccion de la
ecuacién (2.21) como para el modelo de radiacién empleado, para el que se asumid
que las paredes del dominio estaban a una temperatura constante con emisividad
€ =1. No obstante, los resultados mostrados en la Figura 3.10 para la configuracién
de llama no-confinada demostraron que los modelos numéricos empleados fueron
capaces de capturar la fisica general de las llamas laminares consideradas en este

estudio.
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Figura 3.10: Resultados numéricos y experimentales de la temperatura axial a 0,2

EWyA=1,2

3.5.3. Validacién de los NO, térmicos

La Figura 3.11 muestra los resultados numéricos y experimentales de las con-
centraciones de NO, para cada exceso de aire considerado (A) en funcién de la
potencia térmica de entrada (Figura 3.11 (a)) y del ntimero de Reynolds del aire
coaxial (Figura 3.11 (b)). Como se puede observar los resultados numéricos fueron
capaces de predecir las concentraciones de NO, de forma cuantitativa, prediciendo
la tendencia creciente de los NO, con la potencia de entrada (y con el niimero de
Re del aire) hasta alcanzar su maximo en 0,6 kW.

Por su parte, los resultados experimentales mostraron una tendencia opuesta a
0,8 y 1 kW para todos los excesos de aire considerados, correspondiendo a niime-
ros de Reynolds superiores a 2.000 en el aire coaxial y confirmando la transicién

laminar-turbulenta de la llama por encima de 0,6 kW.

3.6. Discusion

Las tendencias de las concentraciones de NO, indicaron un incremento en el
régimen laminar de la llama y una tendencia opuesta en el régimen no-laminar.
Por otro lado, las concentraciones de NO,, fueron mayores para excesos de aire mas
altos en ambas zonas (laminar y no-laminar). Teniendo en cuenta que los resultados

numéricos fueron capaces de predecir de forma cuantitativa las concentraciones de
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Figura 3.11: Resultados numéricos y experimentales de las concentraciones de NO,
para diferentes excesos de aire (\). (a) En funcién de la potencia de entrada (b)

En funcion del nimero de Reynolds del aire coazxial

NO,, estos se emplearan para interpretar las tendencias en el caso de llama laminar.

A continuacién se utilizard la informacién mostrada en las Figuras 3.12-3.13
para considerar la relacién entre los parametros mas importantes en la formacién
de los NO,, (voliimenes de reaccién Vieac, tiempos de residencia del flujo 7yes y los
tiempos de reaccién 1/wnog)-

3.6.1. Influencia de la potencia de entrada

Para cuantificar los volimenes de reaccién V,eac €n los resultados numéricos,
estos fueron definidos como las regiones con tasas de reaccién mayores que un

ntimero pequefio (por ejemplo wno,>0,1s71):

Vreac = /// dy (36)
[WNno>0,1571]

Con esta definicion se tiene que este volumen extraido es el que encierra la
iso-superficie wnoz=0,1 s~! de la Figura 3.12. Debido a su influencia en la forma-
cién de los NO,, térmicos, cabe mencionar que dicha iso-superficie podria haberse
definido como el volumen de altas temperaturas, ya que las altas temperaturas

permiten activar la reaccién limitante (2.50) como se describié en el apartado 2.4.

78



Capitulo 3. Caracterizacién de la formaciéon de NO,,

No obstante, se consideré que la definicién presentada en la Ecuacién (3.6.1) era
mas apropiada, incluyendo todos los factores que describen la zona de alta pro-
duccién de NO. Esto se debe a que las concentraciones molares de los radicales O

también participan en la activacién de la reaccién (2.50), no solamente las altas

temperaturas.

18
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Figura 3.12: Resultados numéricos a diferentes potencias y excesos de aire (\) de

la fraccion mdsicas de OH mostrando los volumenes Vieac

Como se ha mencionado anteriormente, un mayor volumen de reaccion Vieac
implica un mayor volumen de la zona en la que se forma el NO,. Sin embargo, es
necesario considerar la intensidad de la produccién de estos NO,, dentro del volumen
Vrieac- Esta intensidad puede relacionarse con la competicién entre un tiempo de
residencia 7.5 del flujo (que puede aproximarse como la magnitud inversamente
proporcional a la velocidad |0])) y un tiempo quimico definido como la inversa de

la tasa de reaccién wnoz. De esta forma, se puede definir la media ponderada de
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wNogz Por la inversa de la velocidad dentro de Vieac:

Pl /17 Y
N T gy 1161 4V

Con esta definicién se quiere evaluar la intensidad de produccién de NO, dentro

(3.7)

de Vieac. Asi, cuanto mayor sea esta media ponderada wyo, mayor serd la intensidad

de la produccién de NO,. dentro de V,cac-
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Figura 3.13: Resultados numéricos a diferentes potencias y excesos de aire (\). (a)

Volimenes de llama (b) Intensidad de la formacion de NOy

La Figura 3.13 muestra las tendencias opuestas de estos dos factores. Por un
lado, los volimenes de reaccién de NO, incrementan con la potencia de entrada
(llamas laminares més alargadas) con una tasa de aproximadamente 41 cm?/kW.
Por otro lado, la intensidad de la formacién wnxo baja con la potencia de entrada.
Por lo tanto, se puede afirmar que el incremento de las concentraciones de NO,, de
la Figura 3.11 en la regién laminar se deben a las mayores longitudes de llama y

por ende a mayores volimenes de reaccion Vieac.

Asimismo, la tendencia opuesta de las concentraciones experimentales de NO,,
de la Figura 3.11 en el régimen no-laminar, con una tasa de disminucién aproxi-
mada de 120 ppm/kW, podria explicarse debido a la misma tendencia descendente
de la intensidad de produccién de NO, dentro del volumen V,e.., manteniéndose
este dltimo aproximadamente constante cuando se inicia la transiciéon hacia el ré-
gimen turbulento [16, 17]. Esta afirmacién se apoya en los resultados de Chen y

Driscoll [1] para llamas tipo jet en configuraciones simples (sin aire coaxial), don-
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de las longitudes de llama permanecen aproximadamente constantes en el régimen
turbulento (lo cual implica voliimenes de reaccién constantes ya que Vigae Lfc.é
[2]), mientras que dichas longitudes se incrementan en el régimen de llama laminar.
Adicionalmente, aumentando la potencia por encima del rango considerado hasta
obtener llamas totalmente turbulentas, se podria esperar una reduccién del tiem-
po de residencia del flujo (1/|¢]) junto con unas menores tasas de reaccién WOz
locales, inducidas principalmente por el incremento en las tasas de deformacién de

la llama y la intensidad de la mezcla molecular.

3.6.2. Influencia del exceso de aire

La tendencia de mayores concentraciones de NO, para mayores excesos de aire
(M), que se observa en la Figura 3.11, también se puede explicar mediante la Figura
3.13. A bajas potencias de entrada, los volimenes de reaccién son similares para
todos los excesos de aire y la diferencia en la concentracion de NO, se puede
explicar directamente por la mayor intensidad de reacciéon en los excesos de aire
més altos de la Figura 3.13 (b) (incremento del 18 % en la intensidad al pasar de
A =1,1a 1,3), aumentando asf las concentraciones de NO, aproximadamente en un
23%. Esto se debe a que en estos puntos se esperan valores locales més elevados
de WwNo, debido a las mayores concentraciones locales de radicales de O, que a su

vez se deben a la inyeccién de mds aire coaxial (mayor exceso de aire).

Sin embargo, al aumentar la potencia de entrada, esta diferencia se reduce (las
curvas experimentales se acercan por encima de 0,6 kW en la Figura 3.11 (a)),
mostrando un incremento en las concentraciones del 22 % al pasar de A =1,1a 1,3
con P=0,6 kW y del 12,5% P=1 kW, debido a que los voliimenes de reaccién son
menores a excesos de aire mas altos. Esta afirmacién coincide con la observacion de
Chen y Driscoll en llamas turbulentas [1], donde el aire coaxial redujo las emisiones
de NO,.. Por lo tanto, siguiendo esta tasa de disminucién, se puede esperar que las
tres lineas del grafico de la Figura 3.11 (a) se crucen para aquellos valores de
potencia de entrada superiores a 1 kW, lo cual implicaria una reduccién de NO,,
con valores de A mas altos en llamas totalmente turbulentas, como observaron Chen
y Driscoll.

Por lo tanto, se concluye que en llamas totalmente turbulentas con altos niimeros
de Reynolds, el efecto de un mayor exceso de aire podria ser una buena estrategia
de reduccion de NO,. Sin embargo, en las llamas de bajo nimero de Reynolds

consideradas en este estudio se observa el efecto contrario: las corrientes de aire
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coaxial més fuertes (excesos de aire mds altos), implican mayores concentraciones
locales de O, aumentando asi las emisiones de NO,. De esta forma se ve que a
pesar de que los volimenes de reacciéon y tiempos de residencia puedan empezar a
ser mas cortos por encima de 0,6 kW en el régimen de llama no-laminar, el nivel
de turbulencia de la llama no es suficiente para que el aumento del exceso de aire
tenga un impacto positivo en la reduccién de emisiones de NO,. Por lo tanto, frente
a los resultados de estudios anteriores en llamas turbulentas no premezcladas con
altos nimeros de Reynolds en el aire coaxial [1, 18, 19], se puede concluir que el
aumento del exceso de aire promueve la formaciéon de NO,, en llamas de hidrégeno
de difusién en régimen laminar y en el régimen de transicién laminar-turbulento

con aire coaxial.

3.6.3. Estrategias de disennio para quemadores de bajo NO,
de hidrégeno

Considerando estos resultados, se plantean dos estrategias de diseno de que-
madores de difusion de bajo NO, de hidrégeno en la configuracién multillama
dependiendo del régimen de la llama. En este punto se introduce el concepto de
densidad de potencia nominal, que se define como la potencia térmica en el pun-
to nominal de trabajo del quemador dividida por la superficie total, la cual serd

constante:

Pnom

DP =
Aref

(3.8)

Quemadores turbulentos

Considerando una superficie A,.¢ constante del quemador, la primera estrate-
gia consistiria en reducir el nimero N de llamas del quemador, aumentando asi
la potencia térmica por cada llama (P, /N) para poder mantener la densidad
de potencia nominal. En consecuencia, se podria conseguir el régimen de llama
turbulenta para poder reducir la formaciéon de NO,. Como se ha comentado pre-
viamente, en estas llamas totalmente turbulentas se podria esperar una reduccién
de las concentraciones de NO,, debido a las menores intensidades de formacién wyo

junto con voltimenes de reaccién Vie,. constantes (esperando longitudes de llama
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Ly constantes con v L}.4 [2]). En este caso, llegando al régimen de llama total-
mente turbulento, existen evidencias de que el incremento del exceso de aire y la
introduccién de aire coaxial favorecen a la reduccién de la formacién de NO, en
llamas de hidrégeno [1, 18, 19].

No obstante, en el marco de las aplicaciones de baja potencia como pueden ser
las calderas domésticas, donde la gran mayoria de quemadores trabaja en régimen
de llama laminar [4, 20], este régimen de llama turbulenta podria tener un impacto
negativo debido a la necesidad de incrementar el volumen de la cAmara de combus-
tién por el incremento en la longitud de las llamas. En este sentido, los disefios de
quemadores compactos de bajo NO, de hidrégeno, se podrian desarrollar y optimi-
zar siguiendo estrategias basadas en principios de aerodindmica de la combustion,
donde se ha demostrado que las técnicas de chorros entrecruzados, generaciéon de
vértices, quemadores tipo swirl o chorros estabilizados por giro pueden servir para
optimizar los disefios [21-24]. Otro de los problemas a considerar en el disenio de
quemadores domésticos turbulentos seria el del exceso de aire y la capacidad mé-
xima de caudal de aire, los cuales inducirian la turbulencia en la llama debido a
los mayores ntimeros de Reynolds en el chorro. Este problema estaria relacionado
con la capacidad de succién de aire de los soplantes actuales y las limitaciones que

podrian existir para conseguir un régimen turbulento.

En el marco de las aplicaciones de mayor potencia, como pueden ser los que-
madores de hornos y calderas industriales, se puede decir que el incremento del
exceso de aire serfa una buena estrategia para la reduccion de los niveles de NO,,
en el diseno de quemadores, ya que estos quemadores trabajan en régimen turbu-
lento [5]. Asimismo, debido a su naturaleza turbulenta, las mencionadas técnicas
de aerodindmica de llama se podrian aplicar con mayor facilidad en los procesos

de diseno de quemadores industriales de difusién de hidrégeno de bajo NO,.

Quemadores laminares

La estrategia opuesta consistiria en aumentar el nimero de llamas N del que-
mador, reduciendo la potencia térmica de cada llama (P, /N ) para mantener la
densidad de potencia nominal. De esta forma se deberia de asegurar que la potencia
de cada llama (P,,,,/N) asegura un régimen de llama laminar, buscando menores
niveles de formaciéon de NO, con las reduccién del volumen de reaccion Viea. de
cada llama a pesar del incremento de la intensidad de formacién wno de como se

ha concluido en la seccién anterior.
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Este método coincide con los resultados obtenidos por Igawa et al. [10], siendo
mas apto para el disefio de quemadores de calderas domésticas o aplicaciones simi-
lares con restricciones de espacio para la integracion del quemador en el sistema.
En este caso, se tendria un quemador multillama con un gran nimero de llamas
de difusiéon de menor potencia para reducir las concentraciones de NO,. Como se
observa en la Figura 3.11, el punto a 0,2 kW con A =1,1 ofrece las menores concen-
traciones de NO,. A modo de ejemplo, considerando una potencia nominal de 20
kW, se necesitaria un quemador con 100 llamas de 0,2 kW, generando aproximada-
mente unos 55 ppm de NO,. De la misma forma, esta potencia nominal podria ser
cubierta con 34 llamas de 0,6 kW lo cual implicaria unos 100 ppm de NO,. Asi, se
puede ver que la formacién de NO,, podria reducirse aproximadamente en un 45 %.

No obstante, el método de divisién de llamas requiere una gran cantidad de
orificios miniaturizados en el quemador, lo cual puede llevar a dificultades cons-
tructivas y restricciones prohibitivas en los procesos de fabricacién. Asimismo, es
necesario estudiar la interaccién entre las diferentes llamas en una configuracién
de quemador multillama para verificar que los resultados y conclusiones de este

estudio se mantienen en dichas configuraciones.

3.7. Conclusiones

En este capitulo se presenta el analisis numérico y experimental de la formacién
de NO, térmicos en llamas de difusién coaxiales de Hy/Aire con bajo ntimero de
Reynolds. El estudio se centro6 en la influencia de la potencia de entrada, exceso de
aire y régimen de la llama en la formaciéon de NO,, considerando los rangos 0,2-
1,0 kW y A =1,1-1,3 respectivamente. Los resultados numéricos se validaron con
medidas experimentales de temperaturas en el eje axial en la configuraciéon de llama
no confinada y las medidas experimentales de NO, en la configuraciéon de llama
confinada, mostrando que los resultados numéricos fueron capaces de reproducir las
medidas experimentales con buenos resultados cuantitativos. Tras esta validacién
de los resultados numéricos, las tendencias en la formaciéon de NO, térmicos para
diferentes potencias térmicas y excesos de aire dependiendo del régimen de la llama,
pudieron ser interpretadas considerando tres factores: el volumen de reaccion Vyeac
y la competicion del tiempo de residencia 7,5 v los tiempos de reaccién de NO,

1/wNnos dentro de Vieae.

Considerando el efecto de la potencia de entrada en la formacién de NO,, se
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detecté una transicién laminar-turbulenta por encima de 0,6 kW, mostrando un
cambio en la tendencia de NO,, con una tasa de disminucién de 120 ppm/kW. Asi,
considerando el método de divisién de llama (quemadores multillama ), se plantean
dos estrategias opuestas para el disefio de quemadores de difusién de hidrégeno:
un quemador con un ntmero reducido de llamas turbulentas (con la problemaética
anadida de la necesidad de un mayor espacio en la cdAmara de combustion y limi-
taciones en cuanto a caudales de aire en calderas domésticas) o un quemador con
un mayor numero de llamas laminares (teniendo que considerar la problemética
relacionada con las restricciones de fabricaciéon debidas a los pequenios orificios de

entrada de los chorros y la cantidad de llamas considerada).

En cuanto al exceso de aire, existen evidencias de que su incremento en llamas
de difusién de hidrégeno totalmente turbulentas favorece a la reduccién de NO,
[1, 18, 19]. Sin embargo, en las llamas laminares y llamas no-laminares con bajos
numeros de Reynolds considerados en este estudio, se observé una tendencia opues-
ta, donde se obtuvieron mayores niveles de NO,, para mayores excesos de aire. En el
régimen laminar, las concentraciones de NO, aumentaron en un 23 % al aumentar
el exceso de aire de A =1,1 a 1,3, confirmando que los excesos de aire cercanos al
punto estequiométrico favorecen la reduccién de NO,. En cambio, en el régimen
no-laminar el incremento de la potencia mostré una menor influencia del exceso
de aire, pasando de un incremento de NO, del 22% a P =0,6 kW al aumentar A
desde 1,1 hasta 1,3, a un incremento del 12,5% a P =1 kW. Estas observaciones
implicarian una reduccién de NO,, con valores de A\ mas altos en llamas totalmente
turbulentas, como observaron Chen y Driscoll [1].

Por lo tanto, los resultados de la caracterizacién sirvieron para establecer crite-
rios de diseno para la reduccion de la formacion de NO, en quemadores de difusiéon
de hidrogeno. Siguiendo los objetivos previamente presentados, estas conclusiones
sirvieron para plantear nuevas alternativas de disenio que se desarrollaran en el

siguiente capitulo.
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Capitulo 4

Viabilidad del concepto
Micromixz para el diseno de

quemadores de hidrégeno

Resumen: En este capitulo se analiza la viabilidad del uso del concepto de que-
mador Micromiz para el diseno de quemadores de calderas domésticas e industriales
de hidrogeno. Este concepto de quemador ha sido ampliamente estudiado para apli-
caciones de turbinas de gas industriales y aeronduticas, mostrando bajas emisiones
de NO, y eliminando por completo el riesgo de retroceso de llama. Debido a que
las condiciones de operacion en turbinas de gas difieren de forma considerable a las
de los quemadores de calderas domésticas e industriales, fue necesario adaptar las
densidades de potencia, excesos de aire y las temperaturas del aire de entrada. Asi,
para analizar la viabilidad de este concepto de quemador, se llevé a cabo el escalado
de las geometrias considerando las nuevas condiciones de trabajo, que fueron ana-
lizadas mediante cdlculos CFD. Con el objetivo de validar los modelos empleados,
se partic de una geometria de referencia tomada de la literatura. Tras este primer
paso y siguiendo la metodologia de escalado implementada en estudios previos, la
geometria de referencia fue redimensionada para los casos de quemador doméstico
e industrial respectivamente (proceso de escalado). Los resultados se validaron de
forma experimental en un prototipo de quemador Micromiz, diseriado y fabricado
tomando como base la geometria escalada del caso doméstico. Los resultados nu-

méricos y experimentales mostraron que los beneficios observados en turbinas de
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gas se mantuvieron en los nuevos casos de estudio, ofreciendo bajos niveles de NO,,
térmicos por debajo del limite Europeo de NO, clase 6 de 56 mg/kWh en base a
la directiva ErP y el estindar EN 15502 en el caso del quemador doméstico, y por

debajo del limite de 250 mg/Nm? establecido en el Real Decreto 1042/2017 para el
caso industrial.
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Capitulo 4. Viabilidad del concepto Micromiz

4.1. Introduccion

Tomando como base los resultados del estudio presentado anteriormente, en este
capitulo se plantea una posible solucién para el diseno de quemadores domésticos
e industriales de hidrégeno de bajo NO,. Para ello, inicialmente se describira el
proceso de seleccién del concepto del quemador, presentando las ventajas y desven-
tajas de los diferentes enfoques de disefio introducidos en la parte final del capitulo
anterior.

Tras un analisis exhaustivo de la literatura, se identificé un concepto de quema-
dor que reunia todas las caracteristicas deseadas: uso de la tecnologia de llamas de
difusién turbulentas, bajas emisiones de NO, y capacidad de trabajar con 100 %
hidrégeno como combustible. Se trata del concepto de quemador Micromiz, pre-
viamente presentado en el capitulo 1 y que ha sido ampliamente estudiado a lo
largo de las ultimas décadas como se vera mas adelante. Sin embargo, este concep-
to de quemador ha sido aplicado para el disefio de turbinas de gas industriales y

aeronauticas.

Asi, en este capitulo se presenta el estudio de la viabilidad de aplicar el prin-
cipio de combustion Micromiz (PCM) para el disenio de quemadores de hidrégeno
a escala doméstica e industrial. Para ello, serd necesario realizar el escalado de las
geometrias en base a las nuevas condiciones de operacién, que difieren de las condi-
ciones previamente estudiadas en turbinas de gas. El proceso de diseno y validacién

contara con simulaciones CFD y medidas experimentales en laboratorio.

4.2. Seleccién del concepto de quemador

En el capitulo 3 se plantearon posibles alternativas de disefio de quemadores
de difusién de hidrégeno capaces de reducir la formacién de NO, térmicos, depen-
diendo de la potencia térmica de la llama (o densidad de potencia del quemador,
concepto introducido en el apartado 3.6.3), exceso de aire y régimen de la lla-
ma. En este sentido, los quemadores laminares podrian ser una buena opcién para
aplicaciones domésticas, donde predominan los quemadores de baja potencia (apro-
ximadamente 20-30 kW), pudiendo disefiar quemadores multillama de difusiéon con
una cantidad de llamas que asegure el régimen laminar con bajas emisiones de NO,,
en todo el rango de funcionamiento. No obstante, esta seleccién presenta varios in-

convenientes. Por un lado, como se ha comentado previamente, se necesitaria una

91



4.2. Seleccién del concepto de quemador

gran cantidad de llamas, dificultando la fabricacién y dando lugar a restricciones

geométricas dificiles de afrontar, aumentando ademaés el coste del quemador.

Asimismo, de cara a minimizar la formacion de NO,,, al contrario que los flujos
turbulentos el régimen laminar no permite introducir efectos de aerodindmica de
la llama, teniendo que acudir al uso de otras alternativas. En este sentido, suele
ser habitual incluir materiales radiantes porosos capaces de absorber el calor de la
llama para emitirlo de forma radiante, reduciendo asi las temperaturas en llama y

por consiguiente la formacién de NO,, térmicos [1].

Como se observa en la Figura 4.1, estos quemadores son principalmente de
premezcla, por lo que este tipo de métodos de disefio no elimina por completo el
riesgo de flashback al emplear hidrégeno como combustible, por lo que se descartd

el uso de este tipo de tecnologia.

Exhaust gas

Combustion zone:
fargeequivalent g 5
pore diameter | 4 -SiC-Foams

Pe > critical value \ : : s *AlL,0,-Mixers

Structures:

Flame trap and i T -
preheating zone: { Structures:

small equivalent

ot *Al,O,-Fibrestruct-
| pol jameter

Pe < critical value

Figura 4.1: Principio de funcionamiento de un quemador poroso de premezcla do-
méstico [2]

Por el contrario, los quemadores turbulentos presentan varias ventajas. La pri-
mera de ellas estriba en que podrian utilizarse tanto a nivel doméstico como indus-
trial. A pesar de que los quemadores domésticos emplean soplantes para introducir
aire ambiente en la cdmara de combustién, estos podrian ser validos para inducir
la turbulencia en quemadores de hidrégeno. Para ello, seria necesario medir las
pérdidas de carga en el circuito de aire. En el caso de los quemadores industriales,
que trabajan a escala de MW, los soplantes de aire inducen el flujo turbulento de

aire, dando lugar a llamas turbulentas. Por lo tanto, el concepto de un diseno de
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Capitulo 4. Viabilidad del concepto Micromix

quemador operando en régimen turbulento podria ser utilizado en ambos sectores.

En segundo lugar, el caricter turbulento de las llamas permitiria aplicar prin-
cipios de aerodinamica de la combustién, aumentando los grados de libertad para
el diseno. Como se ha mencionado previamente, existen diversos métodos como el
uso de chorros entrecruzados, generacién de vortices, quemadores tipo swirl o el

uso de chorros estabilizados por giro [3-6].

En tercer lugar, como se ha indicado en el capitulo anterior, en las llamas total-
mente turbulentas el incremento del exceso de aire es una buena alternativa para la
reduccién de NO, térmicos, ya que se consiguen mantener los volimenes de reac-
cién Vieac practicamente constantes con las variaciones de potencia, mientras que
se reducen tanto las tasas de reaccién wyno, como los tiempos de residencia [7-9].
En este sentido, el hidrégeno cuenta con la ventaja de poder trabajar con mayores
excesos de aire frente a los quemadores de gas natural, empleando el mismo caudal
masico (y por ende consumiendo la misma energia eléctrica del soplante para la
succion del aire). Esto se debe a que en comparacién con el metano (componente
principal del gas natural), el hidrégeno necesita menos cantidad de aire en masa
para completar su combustién. Este hecho permite incrementar el exceso de aire
en un quemador de hidrégeno respecto a un quemador de gas natural, empleando
el mismo caudal mésico en ambos casos y ofreciendo la misma potencia térmica,
como se muestra en la Figura 4.2. De esta forma, aunque los quemadores de hi-
drégeno turbulentos podrian trabajar con mayores excesos de aire para minimizar
la formacién de NO,, consumirian la misma energia eléctrica para la succiéon por

parte del soplador.

Por dltimo, es importante destacar que el uso de la tecnologia de difusion es més
habitual en aplicaciones industriales, donde predomina la combustiéon turbulenta,
ya sea en quemadores de calderas o en turbinas de gas [10, 11]. En cambio, actual-
mente la gran mayoria de los quemadores de calderas domésticas hacen uso de la
combustién de premezcla laminar [12, 13]. Por este motivo, las configuraciones y
los principios de combustién aplicados a quemadores de difusién turbulentos de gas
natural a escala industrial podrian replicarse de forma parcial o modificarse para
el desarrollo de nuevos quemadores de hidrégeno, mientras que se descartan los
disenos existentes a escala doméstica ya que predomina la tecnologia de premezcla.

En base a lo expuesto y debido a las ventajas que presenta, se decidié optar
por el régimen turbulento para el disefio de un nuevo concepto de quemador de

difusién de hidrégeno. El concepto de quemador que se describe en el siguiente
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Figura 4.2: Caudal mdsico de aire mecesario para la combustion del Hy y CHy a

diferentes excesos de aire

apartado se planted con la idea de poder adaptar el diseno para quemadores de

calderas domésticas e industriales.

4.3. Principio de combustion Micromix

El principio de combustion Micromiz (PCM) fue desarrollado en los proyec-
tos de investigacién Europeos EQHHPP [14] y CRYOPLANE [15], teniendo como
objetivo disenar sistemas de combustién capaces de utilizar 100 % hidrégeno. En
los ultimos anos, el consorcio formado por la Universidad de Ciencias Aplicadas
de Aachen, B&B-AGEMA GmbH y Kawasaki Heavy Industries [16] ha publicado
numerosos estudios relacionados con el diseno de quemadores Micromizr para tur-
binas de gas industriales. Dichos estudios describen las principales caracteristicas
del PCM empleando simulaciones numéricas y validaciones experimentales. En la
misma linea, el proyecto Europeo ENABLE H2 [17] ha puesto el foco en el uso del
PCM para las turbinas de gas aeronauticas, llevando a cabo simulaciones numéricas
de la mano de grupos de investigacion de la Universidad de Cranfield. Los estudios

mas relevantes en este campo se resumen en la Tabla 4.1.

A pesar de que los estudios muestran el comportamiento del PCM frente a
distintos pardmetros de diseno (dimensiones, densidad de potencia, exceso de aire

etc.), las condiciones de operacién y las dimensiones de los quemadores estudiados
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4.3. Principio de combustién Micromiz

estan dirigidos para su uso en turbinas de gas estacionarias o aeronduticas.

Para analizar la viabilidad de este concepto, es necesario conocer el PCM y sus
caracteristicas principales. El proceso de combustién se caracteriza por la combi-
nacion de varios fenémenos. Por un lado, se hace uso de flujos entrecruzados de
hidrégeno y aire, inyectando el hidrégeno de forma perpendicular en el chorro de
aire, como se muestra en la Figura 4.3. A su vez, también se hace uso del choque
de flujos contra cuerpos para la generacién de vortices. Asi, las placas de guiado
de aire y los segmentos de hidrégeno actiian como obstéculos para el flujo de aire

entrante, generando los vértices internos y externos indicados [6].

—_— P =P
—

(-
. - 3 ~ -
Placas de guiado ) e
para el aire H Vértices
t
— 2 externos
—_
->
< Productos de combustién
Aire—> > > _~» Vortices int
: —_— — ortices internos
—_ = —
- ->
Segmentos de Hz F“ Ha Llamas
- = ancladas
— 1
- o -
- -~ y =
—_— — =

Figura 4.3: Esquema del principio de combustion Micromiz

Siguiendo el diseno de quemadores multillama presentados en el capitulo ante-
rior, la zona de reaccién en los quemadores Micromiz se separa en un conjunto de
llamas de difusién turbulentas miniaturizadas, que se estabilizan entre los vortices
internos y externos como se indica en la Figura 4.3. Se puede observar que no existe
una premezcla previa entre el hidrégeno y el aire, dando lugar a llamas de difusién.
No obstante, hay que destacar que en la zona en la que el hidrogeno entra al chorro
de aire existe una pequena premezcla a lo largo de una distancia muy corta, de
ahi su nombre Micromiz. El conjunto de fenémenos fisicos anteriormente citados
consiguen mejorar la mezcla entre el hidrégeno y el aire, reduciendo los tiempos
de residencia de las especies que participan en la formacién de NO, térmicos. Asi-
mismo, la forma y el tamano de los vortices internos y externos condicionan la

forma y el volumen de las llamas, ofreciendo llamas compactas y minimizando los
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Capitulo 4. Viabilidad del concepto Micromix

voltimenes de formacién de NO, (Vyeac). Los estudios bibliogréaficos presentados
en la Tabla 4.1 han demostrado que todos estos fenémenos dependen de ciertos
pardametros de disefio que condicionan la fisica de los chorros entrecruzados y la
aerodinamica de la interaccién del flujo de aire con los obstéaculos, los cuales son

necesarios para el dimensionamiento y escalado de los quemadores Micromix:

= Relacién de bloqueo [—]: Representa la relacién entre la longitud del obstaculo
y la longitud de la seccién de paso de aire [4, 6]. Se consideran dos relaciones
de bloqueo (RB), uno para las placas de guiado de aire (PGA) y otro para los

segmentos de hidrégeno (SH) respectivamente, como se muestra en la Figura

4.4 (b).
d
RBpga = DPGA (4.1)
PGA

dsu
RBgsy = 4.2
su=p- (4.2)
s Relacién del momento de flujo [—]: Define la relacién entre los momentos del

chorro de hidrégeno y aire, definiendo la longitud de penetracién del primero
en el chorro de aire [4].
PH, VI—QIQ
Tm =

= — 7= 4.3
pAi"‘evjire ( )

= Longitud de penetracién [mm]: Define la longitud en la que penetra el chorro
de hidrégeno en el aire. Su valor depende del didmetro de entrada del chorro

de hidrégeno dg, y la relacién del momento de flujo [24].
Y, ~ dp,\/Tm (4.4)

= Longitud de penetracién normalizada (LPN): Es la relacién entre la longitud
de penetracién yg, y el didmetro de entrada de hidrégeno dp,. Se conocen
valores de este parametro para los que se ha demostrado el correcto funciona-
miento del PCM. Como se describird mas adelante, este parametro se utilizé
para optimizar la seccién de entrada de aire y el didmetro de hidrégeno para
evitar la penetracién del chorro de hidrégeno en el vértice interno. Este sera
un pardmetro de disefio a optimizar, ya que es necesario asegurar que la lon-
gitud de penetracién normalizada evita la entrada del chorro de hidrégeno en
el vortice interno. Un mal disefio podria producir esta situacion, lo que daria

lugar a la combustién del hidrégeno en el vértice interno y un incremento no
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4.3. Principio de combustién Micromix

98

deseado de las temperaturas en las placas de guiado de aire asi como un au-
mento en la formacién de NO, como se ha demostrado de forma numérica y
experimental en el trabajo de N. Beckmann [25]. Asi, se tratard de optimizar

su valor, que se expresa como:

Distancia entre llamas s[mm]: Es la distancia entre dos llamas consecutivas.
Este valor esta directamente relacionado con el tamano del quemador y la
densidad de potencia. Asimismo, la distancia s tendra que asegurar la sepa-
racion entre dos llamas consecutivas, evitando la formacién de una sola llama
cuando las distancias son demasiado pequenas.

Area de referencia A, #[mm?]: Es la superficie de la unidad minima de llama
como se indica en la Figura 4.4 (b). Sus dimensiones estdn directamente
relacionadas con la distancia entre llamas s y las dimensiones de las placas
de guiado de aire y segmentos de hidrégeno, y por lo tanto también con las

relaciones de bloqueo:

s(dus + Dpga)

Aref = 9

(4.6)

Densidad de potencia [kW/dm?|: Representa la potencia térmica por inyector
respecto a un area de referencia (A,.s, como se indica en la Figura 4.4 (b)).
Se utiliza para definir las dimensiones del quemador y el niimero de inyectores

que se necesitan dependiendo de la potencia total que se desea en el quemador.

pp — Linjec (4.7)
Apey

En cuanto a las unidades de la densidad de potencia, cabe destacar que los
estudios realizados para turbinas de gas industriales y aeronauticas se lleva-
ron a cabo en condiciones escaladas de presién, considerando la combustién
a presiones atmosféricas. Esta aproximacién se utilizé para realizar los estu-
dios numéricos y experimentales iniciales del PCM [4, 25]. Tomando el rango
de densidades de potencia entre 60-100 kW /dm? bar estudiados previamen-
te, las turbinas de gas industriales reales con una presién de operacién de
Pref ~ 6,5 bar [25] darfan lugar a quemadores con densidades de potencia
no-escaladas de 390-650 kW /dm?. Por lo tanto, el hecho de que los estudios de
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literatura relacionados con el PCM fuesen realizados considerando presiones
atmosféricas favorece al presente estudio, ya que los quemadores de calderas
domésticas e industriales trabajan a presiones atmosféricas [11, 12]. Por ello,
de ahora en adelante la densidad de potencia, que en estudios anteriores se

expresa en unidades de [kW/dm? bar] se expresara en kW /dm?].

@ Placa seg. H2

@ Entradas aire

© Placa guiado aire
@ Segmento de H2
@ Entrada H2

(a)
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Placas guiado de aire
(b)

Figura 4.4: Modelo de geometria del quemador indicando las principales dimensio-
nes (a) Diserio conceptual de un quemador Micromiz (b) Vista superior del que-

mador Micromiz
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4.4. Objetivos y metodologia

4.4.1. Objetivos y requerimientos de diseno

Como se ha mencionado previamente, en este capitulo se quiere demostrar la
viabilidad del PCM para el disefio de un quemador doméstico (QD) y un quemador

industrial (QI) para calderas.

Los estudios de la Tabla 4.1 consideran puntos de diseno con altos excesos de
aire (2<A<4) con altas densidades de potencia (60-100 kW /dm?), empleando ai-
re precalentado en la entrada con temperaturas de T,;-.=560 K. Frente a estas
condiciones aplicadas en turbinas de gas, las calderas domésticas trabajan con me-
nores excesos de aire (A ~1,3) y menores densidades de potencia (20-50 kW /dm?).

Ademads, no es habitual utilizar aire precalentado en este tipo de calderas.

De forma similar, los quemadores de calderas industriales trabajan con menores
excesos de aire (A ~1,3) pero con mayores densidades de potencia en comparacién
con las calderas domésticas. En estos casos, dependiendo la aplicacién final, puede
emplearse aire precalentado para incrementar la eficiencia total de la caldera [11].

En consecuencia, en este capitulo se quiere adaptar el diseno de quemadores
Micromiz existentes ajustando las condiciones de operacién. Por un lado, para el
quemador doméstico se consideraron excesos de aire entre 1,6<A<2 y la densidad
de potencia se fijé en 50 kW /dm?. En este caso no se consideré aire precalentado,
fijando las temperaturas de entrada en 300 K. Por otro lado, para el quemador
industrial también se consideraron excesos de aire entre 1,6 <A<2. No obstante, en
este caso la densidad de potencia fue incrementada hasta 140 kW /dm?, conside-

rando aire precalentado a Ty;-.=560 K.

En este sentido, hay que destacar que los valores de las densidades de potencia
fueron definidos teniendo en cuenta las dimensiones y las potencias térmicas en
quemadores convencionales de gas natural. Asi, considerando una geometria cilin-
drica en la cabeza del quemador (didmetro indicado en la Figura 4.5), la densidad
de potencia seleccionada en el caso del quemador doméstico daria lugar a un que-
mador con una superficie de didmetro D=90 mm para un quemador doméstico de
30 kW, representando las dimensiones reales y potencias térmicas empleadas en
quemadores de calderas domésticas [26, 27]. De forma similar, en el caso del que-
mador industrial la densidad de potencia seleccionada darfa lugar a un quemador
de IMW con un didmetro de superficie de quemador de D=300 mm, representando

dimensiones habituales en quemadores industriales de gas natural [28].
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Micromix burners: Multiple miniaturized flames

Conventional burners: Long flames

Figura 4.5: Longitudes de llama en quemadores convencionales de gas natural y

quemadores Micromix

4.4.2. Metodologia

Como punto de partida y con el objetivo de validar de forma cualitativa los
resultados numéricos obtenidos mediante los modelos CFD seleccionados, se disené
una geometria de quemador Micromiz de referencia tomando como base el dimen-
sionamiento y las condiciones de trabajo de un quemador presentado en estudios
previos [19, 20, 22], cuyos resultados numéricos se conocen y han sido validados de
forma experimental mediante medidas de NO,. Las dimensiones principales y las
condiciones de trabajo del caso de referencia se resumen en la Tabla 4.2. Cabe men-
cionar que conociendo las relaciones de bloqueo, las distancias dpga, Dpca,dys
vy Dus (que se desconocen) se fijaron en base a los resultados numéricos tras un
breve proceso iterativo como se indica en la Figura 4.6 (a).

Asi, se llevaron a cabo calculos numéricos en el caso de referencia considerando
las condiciones de contorno presentadas y empleando los modelos de turbulencia
y combustién que se detallan méas adelante. En esta primera etapa de validacién,
los resultados obtenidos se compararon con resultados numéricos y medidas expe-
rimentales de trabajos previos, para verificar la correcta definicién de las distancias
dpca,Dpaa,dysy Dygs en base a las relaciones de bloqueo que se conocen y poder
valorar de forma cualitativa las caracteristicas principales del PCM (distribucién de

temperaturas en los vortices, velocidades, forma y tamaio de los vértices) y de for-
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Tabla 4.2: Dimensiones principales y condiciones de operacion en el caso de refe-

Tencla

Dimensiones geométricas
Dy, [mm)] 1

RBpca [-] 0,60
RBsH [-] 0,70
LPN [—] 1,4
Condiciones de operacién
DP [kW/dm?] 78
A -] 2,5
Tair K] 560

ma cuantitativa las emisiones de NO, [19, 20]. Asi, se pudo verificar si los modelos
numeéricos seleccionados fueron capaces de reproducir las principales caracteristicas
del flujo junto con el proceso de combustion. Hay que destacar que la seleccion de
los modelos numéricos se realizé tomando como base los modelos empleados en los
estudios presentados en la Tabla 4.1. La etapa inicial de la metodologia de diseno

se resume en la Figura 4.6 (a).

Tras esta primera etapa de validacién en el caso de referencia y teniendo en
cuenta las condiciones de operacién previamente descritas para el quemador QD
y el QI, se llevé a cabo el redimensionamiento o escalado de las geometrias de los
quemadores en cada caso. Para ello, se utilizé la metodologia de escalado de geome-
trias Micromix previamente utilizada y validada por H.H. Funke et al. y A.H. Ayed
et al. [19, 24], junto con el proceso de modelizacién en CFD, que incluye la genera-
cién de la geometria, el mallado, el cilculo y el post-procesado. Como se ha podido
observar, los principales parametros fisicos y geométricos que definen el compor-
tamiento del PCM estan interrelacionados. En este sentido, esta metodologia de
escalado permitié ajustar los pardmetros geométricos del quemador (didmetros,
relaciones de bloqueo, superficie de referencia, distancia entre llamas etc.) en fun-
ci6n de las condiciones de operacién (densidad de potencia, velocidades de entrada
etc.). Por lo tanto, la metodologia que se presenta a continuacién, que cuenta con
la metodologia de escalado combinada con un proceso iterativo de calculo en CFD
y que se resume en la Figura 4.6, tiene como objetivo modificar los pardmetros
previamente descritos para asegurar que se mantienen las siguientes caracteristicas
del PCM:
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1. La relaciéon del momento de flujo tiene que garantizar una longitud de pene-
tracion normalizada (LPN) que evite la entrada del hidrégeno en el vortice

interno. Se tomara como referencia la LPN del caso de referencia.

2. La distancia entre llamas s, las relaciones de bloqueo RB (y por ende el
tamartio de los vortices) tienen que asegurar que las llamas estén separadas y

se evite la unién de estas en cualquier direccién.

3. La entrada de aire al vértice externo tiene que permitir que las temperaturas
de recirculacién no sean demasiado altas y estén en el rango de temperaturas
observado en resultados previos (1300-1800 K).

Como se ha indicado previamente, se definié un nuevo rango de exceso de aire
con el objetivo de estudiar la influencia de la reduccién de este pardametro en el
disenio de quemadores para calderas. Asi, considerando A=2, 1,8 y 1,6 en los casos
de QD y QI, requiere una reduccién del caudal mésico de aire, lo cual implicaria
un incremento de la relacion del momento de flujo y por ende de la longitud de
penetracién. En consecuencia, durante el escalado de la geometria, los didmetros
de entrada de hidrégeno y el area de las entradas de aire fueron modificados con el
objetivo de optimizar la relacién del momento de flujo y la longitud de penetracién.
Asi, la longitud de penetracién 6ptima se obtiene cuando no se observa ninguna
reaccién entre el hidrégeno y el aire (y por lo tanto no se observa un aumento

significativo de la temperatura) en el interior del vértice interno.

Para el escalado de cada uno de los casos (QI y QD), se tomaron los valores de
referencia de la longitud de penetracion normalizada y se modificé el didmetro de
entrada del hidrégeno asi como las dimensiones de la seccion de entrada del aire
hasta dar con la relacién que asegure la no penetracién del chorro de hidrégeno
en el vértice interno. Asimismo, para conseguir la densidad de potencia deseada,
siguiendo la definicién de la densidad de potencia de la ecuacién (4.7), se modificé
la potencia unitaria de cada llama en funcién del 4drea de referencia (A,.r). Asi,
la interrelacion de estos parametros se resolvié de forma iterativa hasta dar con la
solucion deseada. En el apartado 4.9 se describen los cambios realizados en cada
uno de los quemadores respecto a la geometria de referencia. El proceso iterativo

llevado a cabo en esta segunda etapa se indica también en la Figura 4.6 (a).

Por su parte en el caso del QD, la temperatura del aire es menor que en el caso
de referencia, incrementando asi la relacién de momento de flujo como se indica

en la Figura 4.6 (b). Asi pues, en el caso del QD la dificultad para el escalado
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Figura 4.6: Metodologia para el escalado de las geometrias del quemador doméstico

e industrial para las nuevas condiciones de operacion definidas en cada caso.

de la geometria fue mayor que en el QI siendo necesario reducir la secciéon de
entrada de aire para acelerar el flujo. No obstante, esta reduccién puede suponer
un incremento de la relacién de bloqueo de las placas de guiado de aire (BRpGa),
cambiando asi las caracteristicas de los vortices. Por lo tanto, este proceso serd

también iterativo en el caso del QD. Tras finalizar este proceso de validacién inicial
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y escalado de geometrias, se llevé a cabo una ultima etapa de validacién sobre un
prototipo doméstico. Para ello, se construy6 un prototipo experimental basandose
en la geometria obtenida para el caso de QD, donde se midieron las emisiones de
NO, en las condiciones definidas para el QD y se compararon con los resultados
numeéricos. Las caracteristicas constructivas de este prototipo se presentan en el

apartado 4.7.

4.5. Geometria y dominio computacional

A continuacién se presentan las principales caracteristicas del dominio compu-
tacional y de la malla en la geometria de referencia. Cabe mencionar que las mallas
de los casos QD y QI se definieron en base a la malla del caso de referencia. Asi,
el escalado de las respectivos mallas fue llevado a cabo de forma automatizada,
ajustando las caracteristicas del mallado a las variaciones de geometria en cada

Ccaso.

La Figura 4.7 (a) muestra el dominio 3D correspondiente a la unidad minima
de simulacion, que estd definida como el drea de referencia indicada en la Figura
4.4 (b). Como se observa, el dominio fue dividido por planos de simetria en las
direcciones longitudinal y transversal, asumiendo un comportamiento simétrico del
flujo y de los vértices. Asi, la geometria esta limitada entre el plano de simetria que
corta el orificio de entrada de hidrégeno y la seccién de entrada de aire y el plano
de simetria del espacio libre entre dos llamas consecutivas. Si bien en la realidad
el flujo turbulento podria no ser del todo simétrico, los trabajos presentados en
la Tabla 4.1 han demostrado que el uso de estas condiciones de simetria fueron
suficientes para representar las caracteristicas principales del PCM y predecir de
forma cuantitativa las emisiones de NO, térmicos. Asimismo, los estudios de la
Tabla 4.1 también demostraron que las condiciones de pared adiabética fueron
suficientes para estudiar el comportamiento del PCM y predecir las emisiones de
NO, térmicos de forma cuantitativa [20, 21, 24], por lo que se siguié el mismo
enfoque.

En cuanto a la malla, cabe mencionar que el analisis de independencia de malla
llevado a cabo por RB Abdallah [22] con tetraedros, indica que la independencia
de malla se obtuvo con 1.800.000 celdas considerando una geometria similar a la
de referencia, con un tamafio de elemento minimo de 0,2 mm en la zona de mezcla

mostrada en la vista detallada de la Figura 4.7 (b) y un tamano méximo de 1 mm a
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Symmetry planes
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Figura 4.7: Unidad minima de simulacion: (a) Dominio fisico indicando las condi-
ciones de contorno mds relevantes (b) Vista general de la malla en uno de los planos

de simetria y vista detallada de los elementos en la zona de mezclado hidrégeno-aire

la salida del dominio. Por su parte, los estudios de independencia de malla llevados
a cabo en los estudios de la Universidad de Ciencias Aplicadas de Aachen emplearon
elementos poliédricos, reduciendo el niimero de elementos y ofreciendo una buena
resolucién de malla, reduciendo de esta forma el coste computacional total [29]. En
los estudios presentados en geometrias similares a las de la geometria de referencia,
se considerd la independencia de malla desde 500.000 hasta 1.300.000 elementos
dependiendo del caso de estudio [18, 19, 30]. Teniendo en cuenta estos resultados
y los beneficios que ofrece el uso de elementos poliédricos, la discretizacion del

dominio se realizé considerando este tipo de elementos como se muestra en la
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Figura 4.7 (b).

Asimismo, fue necesario refinar la malla en las regiones cercanas a la pared
para resolver las caracteristicas del flujo en estas zonas donde las fuerzas visco-
sas predominan frente a las inerciales. Esta zona denominada sub-capa viscosa, se
caracteriza por la distancia adimensional y* = u,y/v, donde u, es la velocidad
de friccién definida en funcién del esfuerzo cortante de la pared [31]. Para poder
resolver la subcapa viscosa mediante las ecuaciones consideradas, es necesario ob-
tener valores 4y ~ 1 por lo que se ajustd la altura del centro de la primera celda y
hasta cumplir este criterio en las paredes. En la vista detallada de la Figura 4.7 (b)
se puede apreciar una linea negra gruesa en las paredes de la geometria debido al
conjunto de diferentes capas de menor tamafio en estas zonas. En la vista general
también se observa el cambio de tamano de elementos por cada zona, para lo que

se utilizaron cuerpos de influencia.

Para asegurar la independencia de la solucién respecto a la malla empleada, se
llevé a cabo un estudio de independencia de malla considerando varios tamanos
de malla. La Tabla 4.3 muestra que la malla nimero 2 con 1.200.000 elementos
resulté ser valida al presentar pequenas variaciones en los parametros principales asi
como en los resultados cualitativos (distribucién de temperaturas y velocidades) y
cuantitativos (concentraciones de NO, ) respecto a una malla més fina de 2.400.000
elementos (malla 1), ofreciendo un menor coste computacional. Las variaciones en
la malla nimero 3 fueron mayores debido al mayor tamano de los elementos en
las zonas més criticas (entrada de hidrégeno y aire y zona de mezcla). De forma
adicional, para asegurar la independencia de malla se llev6 a cabo un refinamiento
gradual a lo largo del proceso de célculo en base a diferentes criterios (gradientes

de temperatura, gradientes de velocidad etc.).

Tabla 4.3: Thas, concentraciones de NO, y porcentajes de variacion para las mallas

consideradas.
Malla Elementos | Tmax | Tmax var. | NO, | NO, var.
(K] [%] [ppm] [%]
Malla 1 | 2.400.000 | 2.311 - 4,56 -
Malla 2 | 1.200.000 | 2.310 0,043 4,50 0,013
Malla 3 600.000 2.298 0,52 3,43 23,77
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4.6. Modelizacion CFD

Debido a su caracter turbulento, las simulaciones del PCM se llevaron a ca-
bo resolviendo las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas, siguiendo el enfoque
RANS presentado en el apartado 2.3.2 junto con las ecuaciones de transporte de
escalares necesarias en el modelo de combustién FGM descrito en el apartado 2.3.3.
Asimismo, se emplearon los esquemas presentados en el apartado 2.5. Cabe men-
cionar que debido al tratamiento adiabéatico de las paredes, se utilizé el modelo
FGM adiabéatico, por lo que no se tuvieron en cuenta las pérdidas de calor en el
proceso de calculo de las flamelets, evitando también el transporte de la entalpia
en el calculo CFD.

El PCM presenta diversas zonas con diferentes niveles de turbulencia, siendo
estos mayores en la zona de mezcla del hidrégeno y el aire y menores en las zonas
de recirculacién de los vortices asi como a la salida del dominio. En este sentido,
siguiendo el enfoque empleado en simulaciones realizadas en la Universidad de
Cranfield [22, 23, 32], se utiliz6 el modelo de cierre de dos ecuaciones k —w SST de
Menter, previamente descrito en el apartado 2.3.2. Como se menciond, este modelo
es capaz de capturar esta variabilidad de escalas, pudiendo también resolver las
ecuaciones en la sub-capa viscosa, donde los modelos k—e pueden resultar inestables

cuando k tiende a cero cerca de las paredes.

Finalmente, como se describe en el apartado 2.4, el célculo de la formacién de
NO, térmicos se llevo a cabo en una etapa de post-procesado una vez finalizado el

calculo principal.

4.7. Sistema experimental

Como se ha mencionado en el apartado 4.4.2, una vez finalizado el proceso de
escalado de las geometrias para el QD y QI, se llevo a cabo una ultima etapa
de validacién con medidas experimentales. Para ello, se construyé un prototipo
experimental basado en las dimensiones obtenidas en el QD, que se muestra en la
Figura 4.8. Si bien la primera etapa de la metodologia conté con una validacién
basada en resultados previos de la literatura, esta etapa de validacién se basé en
medidas tomadas en un quemador real, permitiendo validar el proceso de escalado
de geometrias presentado en la Figura 4.6. Para esta validacién se tomaron medidas

de las concentraciones de NO, mediante un analizador de gases.
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Figura 4.8: Prototipo del quemador experimental empleado para la validacion

Como se puede observar en la Figura 4.8, el prototipo esta formado por 20
orificios de entrada de hidrégeno organizados en dos segmentos y construidos me-
diante fabricacién aditiva, empleando Inconel 718. Tomando el disefio presentado
en trabajos previos [4, 33], los segmentos se cubrieron con dos placas (placas del
segmento de hidrégeno (1) indicadas en la Figura 4.4 (a)) de una aleacién especial
niquel-cromo-acero-molibdeno capaces de resistir alta temperatura. Por su parte,
las tres placas de guiado de aire (3) son de acero inoxidable AISI 316 debido a las
menores temperaturas esperadas en los vértices internos. Se puede ver también que
tanto las placas de guiado de aire como los segmentos de hidrégeno y sus respec-
tivas placas fueron atornilladas a una placa de acero cubierta por una manta de

fibra cerdmica refractaria de aluminia-silica.

En la Figura 4.9 (a) y (b) se muestran los componentes principales del montaje
experimental. En la Figura 4.8 se puede ver que el quemador se alojé6 en una
camara de combustién de dimensiones 140x160 mm con dos ventanas de cuarzo
para controlar y visualizar el encendido y el proceso de combustién. Asimismo, las
paredes de la camara fueron cubiertas por placas aislantes de 20 mm fabricadas a
partir de lana de silicato alcalino terroso Insulfrax para evitar las pérdidas de calor

por las paredes hacia el exterior.

Siguiendo el esquema y los componentes de la Figura 4.9, el hidrégeno proviene
de una botella presurizada, mientras que el aire se toma de una linea de aire com-
primido. El primero entra a cada uno de los segmentos de hidrégeno (3) por medio
de dos tubos independientes, mientras que el segundo se introduce por la parte
inferior del sistema (1). El aire pasa por un cuerpo cilindrico (2) contando también
con una chapa homogeneizadora para asegurar un flujo uniforme en la direccién

deseada. Los caudales mésicos se controlan mediante una unidad de control digital
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1-Entrada de aire
2-Cuerpo cilindrico aire
3-Entradas de hidrégeno
4-Camara de combustién

5-Entrada/salida agua del
intercambiador

6-Intercambiador de calor
plano

7-Tubo de extraccion de
humos

Tubo extraccion
humos

Intercambiador Analizador ECO
Unidad de control de calor Physics
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Bomba de agua
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Figura 4.9: Esquema del montaje experimental indicando los componentes princi-
pales del sistema. (a) Vista del montaje real en el laboratorio de Ikerlan (b) Vista

esquemdtica,
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Brooks 0152, conectada a dos caudalimetros mésicos con rangos de caudal de 0-200

N1/min y 0-900 N1/min para el hidrégeno y el aire respectivamente.

Se puede observar que la parte superior de la cAmara de combustién (4) cuenta
con un intercambiador de calor plano (6), el cual enfria los productos de combus-
tién antes de pasar a la chimenea (7). El circuito de refrigeracién que se muestra
en la 4.9 (b), estd compuesto por una bomba de agua y una unidad enfriadora
30RBP0220 automatizada, permitiendo fijar el caudal de agua del circuito y con-
trolar las temperaturas de entrada y salida del intercambiador.

Las medidas de las concentraciones de NO,, se tomaron en la chimenea mediante
el analizador de gases ECO Physics CLD NO,, con una precisién de medida de +0,1
ppm. La sonda de humos se colocé a una distancia de 1 m respecto a la salida del

intercambiador.

Tabla 4.4: Precision y rangos de la instrumentacion empleada

Instrumento Precisién Rango
Caudalimetro masico de Hy +1,5% 0-200 N1/min
Caudalimetro mésico de Aire | £1,5% | 0-900 N1/min
ECO Physics CLD 40,1 ppm 0-200 ppm

4.8. Validacion

Como se ha mencionado previamente, el proceso de validacion se dividié en dos
etapas. En la primera etapa se simul6 la geometria de referencia con sus condiciones
de contorno (A\=2,5, Ty4;,=560 K y DP=78 kW /dm?) con el objetivo de verificar la
correcta seleccion de las distancias que definen las relaciones de bloqueo y evaluar
de forma cualitativa los resultados numéricos utilizando resultados disponibles en la
literatura. En la segunda etapa de validacion y tras finalizar el proceso de escalado
de las geometrias, se fabricé un prototipo de quemador tomando como base las
dimensiones del quemador doméstico. En este prototipo se tomaron medidas de las
concentraciones de NO,, para los distintos excesos de aire (A =1,6, 1,8 y 2) y las
condiciones de trabajo previamente descritas (50 k€W /dm?, T,;-=300 K).
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4.8.1. Validacion con base en literatura

La Figura 4.10 muestra el contorno de temperaturas asi como las lineas de
corriente de la velocidad. Se puede observar que la forma y el tamano de los vortices
corresponde a la mostrada en el trabajo previo de Funke et al.[20]. Por su parte,
la forma de la llama y la distribucién de la temperatura en los vértices alcanza

valores muy similares a los mostrados en el trabajo original de Funke et al..

Estos resultados cualitativos indican un buen disefio de las distancias dpga, Dpga,das
v Dys que definen las relaciones de bloqueo asi como las dimensiones de la seccién
de las entradas de aire, evitando la penetracion del chorro de hidrégeno en el del
aire (lo cual incrementaria las temperaturas en el vortice interno). Como se ha in-
dicado en la Tabla 4.2, la LPN de referencia fue de 1,4. Asimismo, las temperaturas
en el vértice externo y la longitud aproximada de la llama basada en los contornos
de temperatura fueron similares a los resultados mostrados en el trabajo previo
de Funke et al. como se indica en la Tabla 4.5. Las diferencias en la temperatura
méxima podrian haber sido causadas por pequenas diferencias en la geometria y

en los modelos empleados.

Temperatura (K] T T T TS T T .

X % Q- P 7 z % Z z 2 2 2 <

Y v % B B B T B Y % 2 Ny g
Vértice interno Vértice externo

Velocidad  WEEEEEST
o

[m/s]

Figura 4.10: Contornos de temperatura y lineas de corriente de la velocidad en el

caso de referencia

Las diferencias en la geometria hacen referencia a dimensiones similares pero
no idénticas de la seccion de la puerta de entrada, pudiendo causar diferencias en
la forma y el comportamiento de los vértices. Por su parte, las diferencias en los

modelos empleados pueden atribuirse al uso de un mecanismo de reaccién diferente
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Tabla 4.5: Comparacion de los resultados actuales con los resultados de [20]

Caso Turbulencia | Tiyax | Longitud | NO,

K] [mm] | [ppm]
Experimental [20] - - - 3
Presentes res. k-wSST | 2.310 50 3,2
Presentes res. k- Realiz 2.177 60 1,8
FGM model [20] k-e Realiz | 2.153 60 1,6
EDC model [20] k-e Realiz | 2.204 50 2,5

v a la definiciéon de la variable de progreso y su término fuente.

Ademas, en estas simulaciones se consider6 el modelo & — w SST siguiendo el
mismo enfoque que en otros estudios recientes llevados a cabo en la Universidad de
Cranfield. No obstante, Funke et al. consideraron el modelo k — e Realizable, lo cual
pudo causar diferencias entre ambos casos. Para comparar los resultados obtenidos
mediante estos dos modelos de turbulencia, se llevo a cabo una simulacién méas con
el modelo k& — e Realizable, obteniendo valores méas cercanos a los que se observan
en los resultados numéricos del trabajo de Funke et al.. Cabe mencionar que en
el trabajo de Abdallah [22], donde se emplearon condiciones de contorno similares
(menor DP pero con Dy,=1 mm y A =2,5) con los modelos FGM y k —w SST se
obtuvo una temperatura maxima de 2.352 K, mostrando un valor méas cercano al

que se obtuvo en el caso de referencia (2.310 K).

En la Tabla 4.5 se puede ver que los resultados del caso de referencia fueron
capaces de predecir los valores experimentales de los NO, que se muestran en el
trabajo de Funke et al.. Tras esta validacién del proceso de modelizacién principal-
mente cualitativa pero con una comparativa cuantitativa en cuanto a los valores
de temperatura maxima, longitud de llama y formacién de NO,, se puede decir
que el modelo & — w SST fue capaz de predecir un mayor valor de la temperatura
méaxima, implicando una mayor formacion de NO, y con valores muy similares a
las medidas experimentales mostradas en el trabajo de Funke et al.

Si bien esta validacién frente a resultados numéricos previos y medidas de NO,,
experimentales fue védlida para verificar la fiabilidad del proceso de modelizacién
(geometria, malla, modelos empleados y post-procesado) empleado para la simula-
cién del PCM, se decidio realizar una segunda etapa de validacién en un prototipo

de quemador real.
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4.8.2. Validacién experimental

Como se ha indicado previamente, la validacion experimental se llevé a cabo
tras la etapa de escalado de geometrias. Asi, se tomé el disenio para el quemador
doméstico y se construyé el prototipo de quemador presentado en el apartado 4.7.
Para ello, se tomaron medidas de las concentraciones de NO, trabajando a 50
kW /dm? y A =2, 1,8 y 1,6 respectivamente. Las medidas fueron tomadas partiendo
del exceso de aire mas bajo e incrementandolo hasta A =2, manteniendo las medidas
durante un tiempo razonable en cada punto hasta asegurar un estado estacionario
del sistema. Siguiendo el mismo enfoque que en el capitulo 3, las medidas de NO,

se corrigieron al 0% de Os.

(b)

Figura 4.11: Pruebas de encendido. (a) Sin cdmara de combustion (quemador abier-

to al ambiente) (b) Con la cdmara de combustion
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Para verificar el funcionamiento del sistema de encendido y la correcta distri-
bucién del hidrégeno y del aire en sus respectivos circuitos de entrada, las pruebas
de encendido se realizaron en dos pasos. Como se muestra en la Figura 4.11 (a), la
primera prueba de encendido fue llevada a cabo sin la cdmara de combustién. En
la imagen se pueden ver los electrodos de encendido, que fueron colocados en uno
de los laterales para evitar el contacto con las llamas centrales. Asimismo, debido
a que las llamas de hidrégeno no se pueden identificar a simple vista por el rango
infrarrojo en el que emiten, se colocaron dos filamentos de carburo de silicio (dia-
metro 0,1 mm) a dos alturas diferentes. De esta forma, cuando la llama entra en
contacto con los filamentos, estos se calientan emitiendo radiacién detectable para
confirmar la presencia de llamas y verificar el encendido. En la Figura 4.11 (a)
se puede observar que las llamas se encendieron correctamente mostrando cuatro
zonas con mayor luminosidad debido a las mayores temperaturas de llama. Si bien
en esta imagen los filamentos estan colocados en la fila central de llamas, se realizé

un barrido a lo largo de todas las filas para asegurar el encendido.

Siguiendo el mismo procedimiento, este paso se repitié con el quemador confi-
nado dentro de la caAmara. Debido al mayor impacto térmico del caso confinado, los
filamentos tienden a romperse a partir de un punto. Para asegurar la presencia de
los filamentos a lo largo del ensayo de encendido, fue necesario anadir un filamento

més como se observa en la Figura 4.11 (b).

Tabla 4.6: Comparacién de las medidas experimentales de NO, [ppm] corregidas al

0% de Oy a DP=50 kW/dm? y los resultados numéricos en el caso de referencia.

A=2 | A=18 | A=1,6
Experimental | 15,2 23,7 38,9
CFD 15,7 23,1 354
err. rel (%) 3,3 2,5 8,9

Tras las pruebas de encendido, se retiraron los filamentos y se llevaron a cabo
las medidas de NO,, en el tubo de extracciéon de humos. La Tabla 4.6 muestra que
los célculos CFD fueron capaces de predecir los valores experimentales de NO,
bajo las diferentes condiciones de exceso de aire indicadas. Por lo cual, se pudo
concluir que las condiciones de contorno que se definieron asi como los modelos de
combustion y turbulencia empleados fueron suficientes para predecir la formacién

de NO, en estos casos.

Cabe destacar que los resultados de la Tabla 4.6 reforzaron las conclusiones
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del capitulo 3 ya que demostraron el impacto positivo del incremento de A en la

reduccién de NO,.

4.9. Escalado de geometrias

En este apartado se presentan los resultados del proceso de escalado de las
geometrias y los cambios realizados en cada uno de los quemadores (QD y QI)
respecto a la geometria de referencia. Para mostrar los cambios, se han incluido
las vistas superiores de una secciéon del quemador con dos llamas enfrentadas de la

Figura 4.4.

4.9.1. Quemador industrial

En el caso del quemador industrial, el escalado de la geometria dio como resulta-
do un incremento en el didmetro de hidrégeno hasta Dg,=1,4 mm, incrementando
la potencia de entrada (y el caudal mésico de Hs) por cada inyector en un 214 %
respecto al caso de referencia debido a la necesidad de mantener la velocidad. Es-
tos cambios llevaron también a incrementar el drea de referencia (A,er) en un 20 %
manteniendo las relaciones de bloqueo constantes. Asi, se pudo obtener la densidad
de potencia deseada de 140 kW /dm?.

Geometria de referencia

Sentrada aire- Ref

Dz - et dpGa- Ref

Geometria Ql

[
B
- -

Figura 4.12: Escalado de la geometria en el caso del QI mostrando las diferencias

respecto al caso de referencia

116



Capitulo 4. Viabilidad del concepto Micromix

Asimismo, el drea de la seccién de entrada del aire se incrementé en un 187 %
respecto al caso de referencia, estando directamente relacionado con el incremento
del 4rea de referencia (A,.y) previamente mencionada. De esta forma se consiguié
el objetivo de mantener una longitud de penetracién normalizada alrededor de 1,4
(LPN del caso de referencia) con valores de 1,2, 1,3 y 1,5 para los excesos de aire

de A=2, 1,8 y 1,6 respectivamente.

4.9.2. Quemador doméstico

En este caso el objetivo era reducir la densidad de potencia hasta 50 kW /dm?
trabajando a A=2, 1,8 y 1,6. Para obtener esta DP, se decidi6 mantener A,.r
constante y reducir la potencia térmica de cada llama en un 35 % respecto al caso
de referencia, pudiendo llegar asf a 50 kW /dm?. Con la reduccién del caudal mésico
de hidrogeno, fue necesario reducir el didmetro de la entrada de hidrégeno a 0,9
mm para mantener las velocidades en valores similares a los obtenidos en el caso de
referencia. Si bien las altas velocidades en la entrada de hidrégeno podrian llevar a
la penetracion del chorro en el aire y en el vortice interno, se observéd que las bajas
velocidades de entrada de hidrégeno empeoraban el proceso de combustién, debido
a la peor mezcla con el aire (el aire arrastra todo el hidrégeno) y produciendo

configuraciones de llama no deseadas.

Como se ha mencionado en la descripcién de la metodologia, en el caso del QD
no se consider6 aire precalentado, reduciendo asi de la velocidad en las entradas
de aire y por ende, mayores relaciones de momento de flujo como se muestra en
la Figura 4.6 (b). Como resultado, fue necesario reducir la seccién de la entrada
de aire en un 47 % para asegurar una LPN suficiente para evitar la penetracién
del chorro de hidrégeno. Asi, se obtuvieron valores de LPN de 1,7, 1,9 y 2,2 para
A=2, 1,8 y 1,6 respectivamente, siendo mayores debido a las menores velocidades
del aire no-precalentado. No obstante, los resultados numéricos que se muestran
a continuaciéon demostraron que a pesar del incremento del LPN respecto a la
geometria de referencia, las dimensiones seleccionadas evitaban la penetracién del
chorro de hidrégeno.

En la Figura 4.13 se puede observar que se mantuvo la anchura de la geometria
de referencia mientras que se redujo el ancho de la seccién de entrada del aire,
dando lugar a una mayor distancia entre llamas s. Asimismo, también se observa
una reduccién en la altura de la seccién del aire, necesaria para asegurar una mayor

velocidad de aire y valores de LPN relativamente bajos. Esto implicé la variacién de
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Geometria de referencia

S aire- Ref

Dhz-ref - dpGa- Ref

Geometria QD

Sentrada aire- QD

DH:-a0 /}/ drea-ap

L)

Reduccién del ancho de seccion

(=0

Mayor distancia entre llamas

Figura 4.13: Escalado de la geometria en el caso del QD mostrando las diferencias

respecto al caso de referencia

las relaciones de bloqueo respecto a la geometria de referencia, incrementandolos
en un 8%. A pesar de este cambio, no se detecté ningin impacto negativo en
las caracteristicas del PCM como se describira en los resultados numéricos que se

muestran a continuacién.

4.10. Resultados numéricos

4.10.1. Quemador industrial

Las Figuras 4.14 y 4.16 muestran los contornos de temperatura y las lineas
de corriente de la velocidad respectivamente. De las figuras se puede deducir que
de forma cualitativa, los resultados son similares a los obtenidos en el caso de
referencia asi{ como en trabajos previos en cuanto a la distribucién de temperaturas
en los vértices y la forma de estos, indicando que se mantienen las caracteristicas
del PCM.

La distribucion de temperaturas para todos los excesos de aire muestran el paso
de aire entre llamas enfrentadas como se puede ver en la Figura 4.14, confirman-

do que a priori no existiria contacto entre las llamas enfrentadas y se evitaria la
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formacion de una tnica llama en esta direccién. De forma similar, para analizar la
interaccion entre llamas consecutivas, la Figura 4.15 muestra la vista superior en
las secciones de corte indicadas en la Figura 4.14. Se puede observar que la dis-
tancia entre llamas consecutivas s fue suficiente para asegurar el flujo de aire entre
ellas, evitando el contacto entre llamas en esta direccién. Cabe mencionar que la
Figura 4.15 hace referencia al caso de A =1,6, siendo este el mas critico debido al

menor caudal méasico de aire.

frmim) | i ¥ P =i
2400
. NOx=18.55 [ppm] lzzsa
=2 _ I 2077
F 1915
I 1754
NOx=25.55 [ppm] | 1592
—_ F 1431
I 1269
F 1108
[ 946
r 785
623
462

300
Temperatura

[K]

S1| s2| S3 s4

Zonas de alta temperatura

Figura 4.14: Contornos de temperatura en el caso de QI

En el caso de A\ =1,6 los contornos de temperatura muestran una pequena
separacién hacia el vortice interno a la altura de la seccién S2. En los contornos
de la fracciones masicas de los radicales OH de la Figura 4.17, se aprecia este
fenémeno, que para A =1,6 presentan una forma de herradura a lo largo de las
diferentes secciones. Este fenémeno que aparece al reducir el exceso de aire se debe
al incremento de la longitud de penetracién normalizada (LPN), dando lugar a
reacciones en las primeras capas del vértice interno. Esto indica que para valores
maés altos de LPN la zona de reaccién podria descontrolarse, produciendo reacciones
en el interior del vértice y calentando los paneles de aire. Como se vera en el caso
del QD, la LPN se pudo incrementar hasta 2.2 evitando la combustién en el interior

del vértice interno.

Por su parte, las lineas de corriente de la velocidad de la Figura 4.16 muestran
la variacién de la longitud y anchura de los vortices con formas elipticas para los

diferentes excesos de aire. La mayor diferencia se manifiesta en las longitudes de los
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Flujo de aire entre llamas consecutivas

S1 S2 S3 sS4

Figura 4.15: Contornos de temperatura en varias secciones de corte para A =1,6
en el QI

—‘ 2400
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Figura 4.16: Lineas de corriente y magnitud de la velocidad en el caso del QI

vértices externos, que disminuyen con la reducciéon de A debido al menor momento
del flujo de aire que choca contra los segmentos y las placas.

En cuanto a la formacién de NO,, la Figura 4.14 muestra las concentraciones
medidas a la salida del dominio y corregidas al 0 % de O en base seca. Asimismo, en
esta misma figura se observa que la longitud de la llama aumenta con la reduccién
de A, dando lugar a una zona de altas temperaturas cercana a la zona de salida.
La aparicién de estas zonas se debe a la peor mezcla entre el hidrégeno y el aire en
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Figura 4.17: Fracciones masicas de los OH en las diferentes secciones del caso QI

S1 S2

la zona de mezcla y a una menor dilucién de los productos a la salida, alargando

asi la zona de reaccion entre el hidrégeno y el aire.

En consecuencia, como se muestra en las Figuras 4.18 (a) y (b), la formacién
de NO, térmicos se divide en dos zonas diferentes. Por una parte, a la salida de
los chorros, la llama se forma y se ancla encima de la placa superior de hidrégeno,
quedando confinada entre los dos vértices. Por otro lado, también se crea una zona
de reaccién en la parte superior, llamada zona de post-llama. Se puede ver que
para el caso de A =1,8, la formacién de NO, tiene lugar en ambas zonas, por lo
que las concentraciones totales a la salida aumentan respecto al caso de A =2. En
el caso de A =1,6, la formacién de NO,, se da solamente en la zona de post llama,

aumentando atn mas las concentraciones de NO, a la salida.

A pesar de la aparicién de estas zonas de formacién de NO,,, se constaté que
los valores numéricos obtenidos se mantuvieron en un rango aceptable de emisiones
(18-50 ppm). Para poder comparar estos valores con la normativa vigente estableci-
da en el Real Decreto 1042/2017 sobre la limitacién de las emisiones a la atmdsfera
de determinados agentes contaminantes procedentes de las instalaciones de combus-
tién medianas, fue necesario expresar los resultados en unidades de mg/Nm?3. Se
tomé el limite de 250 [mg/Nm?] establecido para combustibles gaseosos distintos
del gas natural.

Los resultados para A =2, 1,8 y 1,6 fueron de 38, 52 y 94 mg/Nm? respectiva-
mente. Por lo tanto, a pesar de que los valores obtenidos estan por debajo de la
normativa, seria preferible trabajar a A\ =2 y 1,8 para evitar el incremento que se

observa.
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Figura 4.18: Zonas de formacion de NO, térmicos en el caso del QL. (a) A=1,8 y
(b) \=1,6

En general, los resultados obtenidos en el QI mostraron que el PCM puede
ser una buena alternativa para el diseno de quemadores industriales, ya que se
mantuvieron las principales caracteristicas del PCI con valores de NO, aceptables

y llamas compactas con longitudes entre 90-140 mm.

122



Capitulo 4. Viabilidad del concepto Micromiz

4.10.2. Quemador doméstico

Siguiendo la misma tendencia observada en el caso de referencia y en el caso
del quemador industrial, la Figura 4.19 muestra una distribucién de temperaturas
acorde con las distribuciones esperadas, dando lugar a bajas temperaturas en el
vértice interno, altas temperaturas en la zona de la llama y temperaturas en el
rango aproximado de 1.400-1.700 K en el vértice externo. Las temperaturas en el
vértice externo son ligeramente mayores que en el caso del QI, principalmente en las
zonas cercanas a la placa superior del segmento de hidrogeno. Esto puede deberse
a la reduccién del ancho de la secciéon de entrada de aire, dando lugar a un menor
caudal de aire entre llamas consecutivas y por lo tanto una menor capacidad de
refrigeracion de los vortices.

Asimismo, los contornos de temperatura de la Figura 4.20 muestran que la
separacién entre llamas mostrada fue suficiente para evitar el contacto entre llamas
consecutivas debido al flujo de aire. La reduccion del exceso de aire también produjo
la aparicién de una zona de altas temperaturas a la salida del dominio, dando
lugar a un incremento del volumen de reaccién. Si bien este volumen de reaccién
se concentra en una zona cercana a la zona de mezcla y entre ambos vortices como

en el caso de A =2, al reducir X este volumen se alarga hacia la salida.

0 25 50 75 100
trmm) | J } ¥ |

NOx=15.7 [ppm] 2400

/‘——-— 2238

F 2077
r 1915
F 1754
NOx=23.1 [ppm] F 1592

ﬁ f 1431
r 1269

F 1108

r 946

NOx=35.4 [ppm] | [ ;g5

- 623
462

s1 s2 s3 s4 S5 300

Temperatura
Zonas de alta temperatura Kl

Figura 4.19: Contornos de temperatura en el caso de QD
Como se ha mencionado previamente, en la Figura 4.19 se aprecia una separa-

cién local de la llama a la altura de las secciones S2 y S3, con una forma similar a la

que se muestra en el caso del QI para A =1,6. La Figura 4.22 muestra los contornos
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de las fracciones mésicas de OH, donde se indica la iniciacién de dicha separacién
a partir de S2. Hay que destacar que en este caso la separacion local se da también
en el caso de A =2. Como se ha indicado previamente, este fenémeno indica una
tendencia hacia la penetracion del chorro de hidrégeno en el aire, ya que tras el
proceso de escalado, en el caso del QD la longitud de penetraciéon normalizada fue
mayor que en el caso de referencia y que en el caso del QI a A =1,6, con valores
de 1,7, 1,8 y 2,1 para los casos de A =2, 1,8 y 1,6 respectivamente. Asimismo,
en el caso del QD también se modificaron ligeramente las relaciones de bloqueo,
pudiendo influir en la forma y el tamano de los vértices y su efecto sobre la zona
de mezcla y reaccién, afectando también la aparicién de esta separacién local de la

llama.

Flujo de aire entre llamas consecutivas

- 2077
1915
‘ | r 1754
- - ‘ 1592
. w - 1431
v 1269
Zonaalta T F 1108
salida r 946
Separacion local —
623
462
300
S1 S2 S3 S4 S5 Temperatura

[K]

Figura 4.20: Contornos de temperatura en varias secciones de corte para X =1,6
en el QD

Las lineas de corriente de la Figura 4.21 siguen la tendencia general observada
en el caso de referencia asi como en el caso del QI. La reduccién del exceso de aire
también redujo el tamano de los vortices externos como se ha descrito en el caso
del QI. En relacién al incremento de la longitud de penetracién normalizada y a la
separaciéon local de llama observada, también se puede observar una deceleracion
local en la garganta entre ambos vortices. Si bien en el caso de A =2 la velocidad en
el paso de la garganta toma valores cercanos a los 60 m/s, en los casos de A =1,8
y 1,6 la pérdida de momento axial debido a la mayor penetracién del chorro de
hidrégeno en el aire hace que las velocidades sean menores en esta zona. A pesar

de que se modificaron las relaciones de bloqueo durante el proceso de escalado, se
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puede concluir que la forma de las lineas de corriente y distribuciéon de velocidades

se mantuvieron de acuerdo a las caracteristicas del PCM.

Velocidad
[m/s]

Figura 4.21: Lineas de corriente y magnitud de la velocidad en el caso del QD

300
Temperature

[K]

S1 S2 S3 S4

Figura 4.22: Fracciones mdsicas de los OH en las diferentes secciones del caso QD

En la misma linea que en el QI, la formacién de NO, se mantuvo dentro de
un rango razonable, manteniendo asi las caracteristicas del PCM de bajo NO,.
En este caso las concentraciones a la salida fueron menores que en el caso QI,
principalmente debido a la menor temperatura del aire a la entrada (en este caso

300 K, en el caso del QI 560 K). Como se ha mostrado previamente en el caso
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Figura 4.23: Zonas de formacion de NO,, térmicos en el caso del QD. (a) A=1,8 y

(b) A\=1,6

del QI, la Figura 4.23 muestra una zona de formacién de NO, de post llama.

En comparacién con los resultados del QI, en este caso la formacion de NO, en

la zona de llama desaparece debido al incremento de la longitud de penetracién

normalizada y por ende una peor mezcla entre el hidrégeno y el aire. De forma
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general se puede decir que los resultados numéricos demostraron que el uso del

PCM podria ser una buena alternativa para el disefio de quemadores domésticos.

Y siendo maés restrictivos, los valores obtenidos se compararon con los valores
limite de la normativa Europea vigente, establecidos en la directiva ErP (Energy
related Products) [34], siendo necesario expresar los resultados en unidades de
mg/kW h. Esta normativa tiene como objetivo establecer una eficiencia minima
y estadndares respecto a las emisiones de NO,, en este tipo de aplicaciones. En base
a la dltima actualizacién de la directiva y junto con el estdndar EN 15502 [35],
los valores actuales se compararon con el limite Europeo de NO, clase 6 de 56
mg/kWh.

Asi, se obtuvieron los valores de 17, 25 y 39 mg/kWh para A =2, 1,8 y 1,6
respectivamente. Hay que destacar que las llamas resultaron ser compactas (50
mm - 75 mm) a pesar de la reduccién del exceso de aire, lo cual facilitaria la

integracién del quemador en la caldera.

4.11. Conclusiones

El objetivo del estudio presentado en este capitulo fue el de analizar la viabilidad
del principio de combustion Micromix para el disefio de quemadores de difusién
de hidrégeno de bajo NO, en calderas domésticas e industriales. Tras definir las
condiciones de operacién deseadas, se llevo a cabo el escalado de las geometrias
para el QD y QI respectivamente. Las caracteristicas del PCM fueron estudiadas
en las nuevas configuraciones mediante calculos CFD, mostrando el potencial del

principio Micromiz para su uso en el disenio de QD y QI.

Por un lado se emplearon resultados numéricos y experimentales de estudios
previos para una primera validacién de los modelos empleados y su capacidad para
representar el PCM en un caso de referencia. Tras el proceso de escalado de las geo-
metrias, se fabricé un prototipo de quemador Micromiz tomando las dimensiones
obtenidas en el QD. Asi, posteriormente se disenié un sistema experimental donde
se llevaron a cabo las medidas de NO, térmicos en las condiciones definidas para
el QD (50 kW /dm? y A =2, 1,8 y 1,6). Los resultados confirmaron que las simula-
ciones CFD fueron capaces de predecir los valores de NO, medidos, corroborando

la fiabilidad del proceso de escalado de geometrias.

Siguiendo el PCM, se pudieron observar llamas compactas con longitudes de

aproximadamente 120 y 50 mm para los casos QI y QD respectivamente. Las emi-
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siones de NO, se mantuvieron por debajo del los limites legales establecidos en
todos los casos. Se puede decir que los resultados mostraron un funcionamiento ép-
timo a A =2y 1,8 en ambos quemadores, ofreciendo menores niveles de NO,, llamas
mas compactas y menores temperaturas en los vortices respecto a los resultados a

A =16.
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