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Nomenclatura

LHV

area instantanea de transferencia de calor
radio de cigtiefial

relacién combustible-aire

longitud de la biela

constante de proporcionalidad

calor especifico a presiéon constante

calor especifico a presion constante

energia interna especifica

energfa interna

entalpia especifica

coeficiente de transferencia de calor

energfa de fugas en la mezcla
diametro del piston

carrera del piston

poder calotifico inferior
masa

flujo masico

presion

pérdidas de calor

constante del gas

relacion de compresion

m3Pa
kg K




RPM

w

Subindices:

AD

b

revoluciones del motor %
entropia g
kg K
temperatura K
temperatura de pared en el cilindro K
m3
volumen especifico P
volumen m3
volumen desplazado m3
volumen de espacio muerto m3
trabajo realizado J
fraccion de masa quemada —
eficiencia de la combustion —
relacién de calores especificos -
relacién de equivalencia combustible-aire -
angulo del cigtiefial [9]
duracién del quemado [9]
angulo de inicio de combustion [9]
rad

velocidad angular del motor —_—

afiadido

gases quemados
duracion
pérdidas

inicio

gases no quemados



1 Introduccion:

1.1  Descripcion general

Durante el curso de maquinas de desplazamiento positivo se utiliza un modelo
matematico sencillo para exponer el fenémeno de la combustion en motores encendidos por
chispa, a partir de la suposicion de un gas ideal simple, una ley de quemado, y ecuaciones
termodinamicas y geométricas para el volumen y area del cilindro, dicho modelo se utilizo

como punto de partida para el presente trabajo.

Este trabajo pretende combinar las ventajas de distintos modelos conocidos para
simular un motor sin la necesidad de mucho poder de computo, o conocimiento preciso de los

datos geométricos del motor.

La siguiente investigacion se realiza para profundizar el campo del modelado
matematico de motores de combustién interna, con la ventaja que se validara el modelo
utilizando datos experimentales directos, proporcionados en colaboracion con IMP-Veracruz
que cuenta con un motor instrumentado adquirido para el estudio de la combustion en
condiciones controladas, donde se pretende garantizar la fiabilidad de los resultados en
términos de las emisiones de gases contaminantes, y parametros generales del motor, tales

como el calor disipado, trabajo realizado, etc.

Se investigaron los métodos y viabilidad para simular numéricamente las emisiones. En
el contexto de los motores de combustién interna, se analizé el mecanismo de formacion de
oxidos de nitrégeno, denominados NOXx, por su complejidad, desde modelos empiricos hasta

modelos quimicos de multizona.

Un estudio de los ciclos de gases como modelos de motores de combustion interna es
util para ilustrar cualitativamente algunos de los parametros importantes que tienen influencia
sobre el rendimiento del motor, tales como la eficiencia del motor y el trabajo util, tratando el
proceso de combustién como una transferencia de calor; la eficiencia se define en términos de

esa transferencia de calot.
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El modelo esta basado en el aproximamiento clasico de dos zonas, donde parametros
como la transferencia de calor del cilindro, pérdidas por fugas y la tasa de liberacion de calor

son consideradas. El combustible general se especifica a través de sus valores de C-H-O-N.

Se emplean coeficientes ajustados a curvas para simular datos de aire y combustible
junto con la composicion congelada y para calculos de composicion de gases en equilibrio
quimico. Los resultados calculados se utilizan para graficar diferentes parametros

termodinamicos con respecto al angulo del cigliefial.

La tendencia actual es hacia el desarrollo de modelos 3-D integrales, que describen el
funcionamiento de los motores en muy alto nivel de detalle y precision, sin embargo requieren

de un poder computacional considerable.

Ademas la necesidad de valores de entrada experimental precisos hace el proceso
significativamente complicado y lento. Existen varios casos donde los métodos teoricos,
basados en una configuracién limitada de datos experimentales, son preferidos. A partir de

estas consideraciones, la necesidad de un modelo simple para simular un motor es evidente.

1.2 Objetivos

Objetivo general:

Utilizar el modelado termodinamico de zonas como una herramienta para predecir variables

clave en el desempefio de un motor encendido por chispa.

Objetivos particulares:

® Desarrollar un programa rapido, simple, y preciso para simular el desarrollo de
las variables termodinamicas de un motor mediante el uso el modelo de dos
zonas, cero-dimensional, y modelos de formaciéon de NO,

e Validar dicho modelo mediante el acceso a datos de pruebas experimentales
realizadas en un motor instrumentado AVL monocilindrico 5401 de ignicion
por chispa.

e Contrastar las emisiones predichas para el motor con datos experimentales
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1.3 Organizacion de la tesis

Una vez seleccionado el modelo a utilizar y las diferentes consideraciones, se opt6 por

desarrollar el programa en Fortran90.

En las siguientes secciones se describiran los modelos mas usados, las implicaciones
que se tienen al usarlos y sus simplificaciones, dichos modelos consisten en, transferencia de
calor, calculo del coeficiente de transferencia de calor por conveccién, ley de quemado,

modelos de formacion de NO, calculo de composicion quimica de equilibrio, entre otros.
1.4  Descripcion del modelo

Para el presente trabajo, se emplea un modelo cero-dimensional. La camara de
combustion es dividida en dos zonas que consisten en la zona de los gases no quemados (una
mezcla de combustible en vapor, aire, y gases residuales) y la zona de gases quemados (una
mezcla de las 11 especies quimicas que conforman los productos de la combustion) cada zona
bajo composicion uniforme. Este modelo asume que a cualquier instante durante la
combustién, el volumen del cilindro se divide en las zonas respectivas por un frente de flama
infinitesimalmente delgado, de forma esférica. Los gases quemados se asume que se
encuentran en equilibrio quimico, durante la combustion, una vez terminada la combustion y

hasta el final de la carrera de expansion se asume una mezcla de gases congelada.

La funcién de Wiebe especifica la razén de quemado y controla la velocidad a la que la

mezcla de gases no quemados se convierte en la zona de gases quemados.

Las relaciones de conservacion de masa, energia y ecuaciones de estado, se utilizan
como ecuaciones gobernantes del modelo. Ademas considerando el angulo del cigiiefial como

variable independiente, para formar la base del modelo termodinamico.
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2 Revision literaria

2.1 Modelos de transferencia de calor

Aunque la teorfa de fondo para el modelado termodinamico del motor se establecio
por el afio 1800, los modelos basados en zonas no fueron populares sino hasta 1938 cuando
Rassweiler y Withrow construyeron un modelo de una sola zona que correlacionaba el
comportamiento politropico con la presion medida. El modelo Rassweiler y Withrow supone

que la presion y el volumen podrian estar relacionados utilizando la relacion politropica [1].
PV™ = constante (2.1)

Donde P es la presion, V el volumen y n el indice politrépico. En dicho modelo n se
asume constante, se ignoran las fugas denominadas blowby, y un diagrama de presién

conocido para funcionalidad.

De acuerdo con Rassweiler y Withrow, el cambio medido en la presion puede ser
descrito por la suma de un cambio de presién debido a la combustién y otro debido aumento

o disminucidn de volumen en el cilindro

Los aumentos de presion debido a la combustién y al cambio volumétrico se hallan
suponiendo indices politrépicos y conociendo la traza de presion, y después utilizando el
cambio de la presion debido a la combustion se extrae un perfil de quemado. La extraccién del
perfil de quemado supone un aumento instantaneo de la presiéon que es proporcional a la

fraccion instantanea de combustible quemado.

En 1967, Krieger y Borman desarrollaron un modelo que combina la primera ley de la
termodinamica y la ley de gases ideales [1] [3]. El modelo incluye un término de calor liberado
y esta definido como [3]:

aQn _ y_pav 1 P
de _y—1Pd9+y—1Vd6 (2.2)

Donde d@,, es el cambio en el calor liberado y y la relacion de calores especificos.

Con ¥ igual al indice politrépico, el calor liberado predicho, era equivalente al modelo de
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Rassweiler y Withrow. Klein muestra que una seleccién cuidadosa de y mejora la precision

para un motor especifico.

Aunque la seleccion de ¥ produce resultados mas precisos que el modelo politrépico,
se ha optado por ampliar ain mas el modelo de liberacion de calor aparente para incluir las
pérdidas de calor por conveccion lo que mejora la precision de las predicciones de liberacion

de calor neto.
2.2 Modelos de pérdidas de calor por conveccion

La refrigeraciéon de un motor absorbe desde un 20 % de la energfa total del
combustible. Un método para predecir la transferencia de calor por conveccién es de suma
importancia para la precision del modelo de motor elegido. Modelar la transferencia de calor
pot conveccién de la camara de los gases de combustion hacia las paredes del cilindro

comienza con la ley de enfriamiento de Newton [2]:
Lo = hA(T - Tw) 2.3)

Donde h es el coeficiente de transferencia de calor por conveccion, A es el area
instantanea de transferencia de calor, es la temperatura de los gases en el cilindro, y T, es la
temperatura de las paredes del cilindro. Los investigadores comenzaron a buscar en
correlaciones de transferencia de calor conocidas en un intento de calcular el coeficiente de
transferencia de calor por conveccion en las camaras de combustion, mucha de esta busqueda
se enfoco en el flujo de fluido a través de una tuberfa. En cuanto a la turbulencia del fluido, el

flujo a través de una tuberfa se definié como [4] [5]:
Nu = aRe® 2.4)

Donde Nu es el nimero de Nusselt y Re el nimero de Reynolds. Aunque difieren los
supuestos basicos necesarios para calcular el coeficiente de transferencia de calor, todos ellos

comenzaron con la ecuacion 2.4 y adaptados a motores de combustion interna.

Woschni partié de la ecuacion 2.3 y asumid una longitud caracteristica equivalente al
diametro interior del cilindro. También ignord la transferencia de calor por radiacién en el

conjunto. Al calcular el coeficiente de transferencia de calor por conveccién, Woschni incluye
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in término para la velocidad promedio del gas y la teoria de que la velocidad promedio del gas
es proporcional a la velocidad media del piston. Durante la combustién y expansion, Woschni
tomo en cuenta los cambios de densidad, afiadiendo asi un término de presiéon del motor y un
término que representa el cambio en la presiéon debido a la combustion. Entonces la velocidad
promedio del gas se modificé mediante el uso de constantes basadas en el periodo de

combustioén respectiva durante el ciclo de cuatro tiempos (o de dos tiempos) [3].

En lugar de usar las propiedades de los gases del cilindro como funcién de la
temperatura, Woschni desarrollé correlaciones entre la temperatura conocida en el cilindro y
las propiedades del gas, también asumi6 que la presion del gas fluctia de manera ideal y que la
conductividad térmica del gas cambia de acuerdo con la temperatura dentro del cilindro,

ademas de un comportamiento similar al calcular la viscosidad del gas en el cilindro.

El calculo del coeficiente de transferencia de calor por conveccion se utilizara de
acuerdo con la metodologia de Woschni, sin embargo, existen muchas metodologias, algunas

se presentan en el trabajo de Riesco [13].
2.3 Mecanismos de formacion de NO

En la literatura, se encontré que la formacion de 6xido nitrico, la cinética quimica en
motores de combustion interna puede ser descrita principalmente por tres causas

denominadas:

e NOx térmico: Producido por oxidacion del nitrégeno contenido en el aire de
combustion.
e NOx del combustible, resultante de la oxidacién del nitrégeno contenido en el

combustible.

e NOx stbito, que se forma por conversion del nitrégeno molecular en presencia de

hidrocarburos en el frente de flama.

De los tres modelos sélo el térmico se aplico en este trabajo, pues es la principal fuente
de formaciéon de NO. Heywood [3] sugiere la consideracion de tomar en cuenta la baja
concentracién de N, para asumir el cambio de su concentracion en el tiempo como cero, a
continuacién se supone una formacién de NO desacoplada a las demas especies debido a que

su formacion es dominante en los gases Post-flama. Esto reduce la formacién de NO a una



ecuacion diferencial relativamente simple que requiere las concentraciones de otros gases en
equilibrio, incluido el NO, ademas del calculo de las velocidades de reaccion, para calcular la

posterior formacion de NO, a una temperatura determinada.

15
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Ecuaciones gobernantes

El modelo termodinamico de una zona

El modelo termodinamico de una zona forma una base de la cual se genera el modelo

de dos zonas y se utilizé para predecir la temperatura, presion asi como caracteristicas de

potencia, también se puede utilizar de forma practica para realizar estudios sobre las pérdidas

de calor.

Los modelos de una zona son utilizados para tener un analisis rapido y preliminar del

rendimiento del motor. Se trata de un modelo simple, que refleja los efectos de mayor

importancia en el motor.

Para su desarrollo se asumen una serie de hipétesis de las cuales se parte para su

planteamiento matematico:

La carga del cilindro es un gas ideal (aire) uniforme en composicion, temperatura y
presion en todo momento del ciclo, dicha aproximacion se realiza con frecuencia en
motores encendidos por chispa, al tener una combustion homogénea debido a la
combustién provocada

La combustién se considera un proceso de adicion de calor, que se determina por
ecuaciones empiricas para el quemado de la masa, en funcién del angulo del cigtiefial
El enfriamiento del cilindro se da entre el gas y las paredes del cilindro, usando la ley de
enfriamiento de Newton, determinando un coeficiente convectivo de transferencia de

calor, que también se calcula con leyes experimentales

La ecuacién de los gases ideales, la primera ley de la termodinamica y la ecuacion de

conservacion de masa son las ecuaciones principales para plantear el fendmeno

Una vez establecidas las hipotesis en las que se basa el modelo, se presentan las ecuaciones

que se resuelven para obtener una solucion de la simulaciéon. Dichas ecuaciones constituyen

ecuaciones diferenciales ordinarias, que posteriormente se resuelven por el método de Runge-

Kutta de cuarto orden.
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La funcién de Wiebe se utiliza tipicamente para representar la liberacion de energfa quimica en
funcién del angulo del cigiefial

aqQ dx
ng = QADE 3.1

Donde x es la funciéon de Wiebe que representa la fraccion en la que la cantidad de
calor adicionado Q4p (se define mas adelante), y participa en cada posiciéon de 8 durante la
combustion, siendo también la proporcion de masa quemada. La funcién de Wiebe tiene una
forma caracteristica de “S” y esta definida de la siguiente manera:

9—65)k+1

x(6) =1— EXP[—a( -

(3.2)

Donde a y k son constantes de ajuste para la eficiencia, (siendo a=7 la mejor eficiencia)
y k para la forma del motor. (5 y 2 son valores tipicos respectivamente) 8 es el angulo
instantaneo del cigiefial, s es el angulo de inicio de la combustiéon y 84 es la duracion del
quemado, que se puede establecer de manera arbitraria o utilizando ecuaciones empiricas.
Existen muchas ecuaciones empiricas, pero dichas ecuaciones son subjetivas ya que los
sistemas de motor cambian continuamente y se deben ajustar sus constantes correspondiendo

a cada motor en particular [13].
La ley de gases ideales forma la base del modelo de una zona y se define como:
PV = mRT (3.3)

Donde P es la presion del gas ideal, V es el volumen del gas, m es la masa del gas, R es
la constante del gas y T es la temperatura promedio. El volumen del gas en el cilindro en un
motor reciprocante se puede relacionar con el angulo del cigiienal de la siguiente manera:

re—1
2

Vo) =v.(1+ (1 — cos(0)) (3.4)

Donde 7, es la relacién de compresion y Ve es el volumen de espacio muerto, éste se expresa

como:

v, = (3.5)
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V4 Indica el volumen desplazado, calculado a partir de los datos geométricos del cilindro

2
Va="-L (3.6)

Donde D es el diametro interior del cilindro y L la carrera del cilindro

La siguiente figura muestra un diagrama de la geometria del cilindro, indicando los parametros

que se utilizan.

————————— —— PMS

Figura 3-1. Diagrama del cilindro. [3]
Derivando la ecuacion 3.3 con respecto de 8 se obtiene la ecuacién 3.7
ap av ar
EV-I_PE_mRE (37)

Reorganizando la ecuacion para despejar el cambio de presiéon con respecto al angulo:

dP _ —-Pdv | PdT

a6 VvV do ' Tae (3.8)
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Donde P, V y T son los valores instantaneos de dichas variables a un angulo especifico.
El mismo proceso se realiza con la primera ley de la termodinamica aplicada al sistema,

expresada como:
AE=Q—-W (3.9)

Donde Q es la energfa total transferida en el sistema, W' es el trabajo trasferido fuera
del sistema y AE es el cambio de energia interna en el sistema, al derivatlo con respecto de 6 se

obtiene:

dE_dQ adw _ dr

a0 _do  as  MCvgg (3.10)

Donde ¢, es el calor especifico del gas en la camara de combustion, dividiendo ¢, entre la

constante universal de los gases:

Cy Cy

1
i (3.11)

Donde y es la relacién de calores especificos del gas.

Las siguientes ecuaciones se utilizan para describir el trabajo y el calor neto del sistema:

aw dv

=P (3.12)
dQ _ ) dx _do;

5 = Qa5 — (3.13)
Qap = NLHV * FAR * (-)Vq (3.14)

Donde 1. es la eficiencia de la combustion, se considerara una combustiéon completa

en ambos modelos a desarrollar por lo que toma el valor de 1, LHV es el poder calorifico

. . . ., . . dx .
inferior del combustible, FAR representa la relaciéon combustible-aire, 25 el cambio

do,

instantaneo de la fracciéon de masa quemada, 20

es el cambio instantaneo de la pérdida de

calor a través de las paredes del cilindro.

Substituyendo las ecuaciones 3.11 y 3.12 en la ecuacién 3.10, el cambio instantaneo de la

temperatura se define como:
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@ =10~ Vi(E) -~ G159

Con la variacién de la temperatura en funcioén del angulo, se puede definir el cambio de

presion en términos 8 de la siguiente manera:

ap _ __ pPav.  (y-1 d_x_@
2w Vvt v [QAD da] (3.106)

El calor liberado a través de las paredes del cilindro se contabiliza usando la ley de

enfriamiento de Newton, como estd escrito a continuacion:

dL hA ,PV

——(—— w) (3.17)

w MR

h es el coeficiente de transferencia de calor por convecciéon que se determina, en este
, . p . rad
caso a través del modelo de Woschni, A es el area de transferencia de calor, w [T]es la

velocidad angular del cigtiefial, y T;,, es la temperatura en las paredes del cilindro, este valor se

considera constante de 420[K].

El método de Woschni, es un conjunto de ecuaciones empiricas para predecir el
coeficiente convectivo usado en la ecuacion del calor liberado, el coeficiente de transferencia

de calor por conveccion se define a continuacion:

h = 3.26D7%2p08T=055( " + V.omp)® (3.18)

Donde h es determinado en [mVZVK], D[m] es el didmetro interno del cilindro, P[kPa]
es la presion dentro del cilindro, T [K] la temperatura de los gases en el intetiot, Vot y Veomp

m L . . .
[?] son estimaciones de la velocidad de los gases. De acuerdo con Woschni, la velocidad

media de los gases varfa como una funcién de varios parametros del motor y estados de

referencia.
2L
Vinot = C1 o pm (3.19)

VdTl

Vcomb (P Pmot) (3-20)

V-
Prot = P1(3))" (3.21)
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Donde C; y C; son constantes que varfan dependiendo del petiodo de la combustién,
durante la etapa de compresion tienen los valores de 2.28 y 0 respectivamente, durante la
combustion y expansion, valen 2.28 y 0.0034, L es la carrera del cilindro, Vj es el volumen
desplazado, T, V1 y P, son los valores de referencia de temperatura, presion y del volumen
superior cuando el angulo del cigliefial se encuentra en By (punto muerto inferior). V es el

volumen instantineo en cada angulo de 8 y ¥ es la relacién de calores especificos del gas.

El area de transferencia de calor hacia las paredes de la camara se encuentra definida por la

siguiente ecuacion

4(V-Vp)

A=A+ (3.22)

Donde Ag y V. son los valores para el area y el volumen cuando el pistén se encuentra en el

punto muerto superiof.

Sustituyendo las ecuaciones 3.17 a 3.22 y la ecuacion 3.14 en la ecuaciéon 3.16 se
obtiene una ecuacion diferencial de primer orden, donde todo lo involucrado depende de 8,
esta ultima ecuacion se resuelve por el método de Runge-Kutta de cuarto orden para obtener la
presion a cada angulo del cigliefial, conociendo la presion a cada angulo, el volumen a cada
angulo, y la masa contenida en el cilindro, dados los valores iniciales, puede entonces
conocerse el calor liberado, el trabajo realizado, y la temperatura media de los gases en cada

momento del ciclo.
3.2 Modelo termodinamico de dos zonas

Los modelos termodinamicos de dos zonas estan estrechamente relacionados con las
ecuaciones presentadas en el modelo de una zona, sin embargo el presente modelo reconoce
una zona de quemados formada por una mezcla de gases ideales, que son los productos de la
combustién (en este trabajo se consideran 11 especies quimicas, todas gases ideales) y una zona
de no quemados, otra mezcla de gases ideales que se compone de aire fresco (21%0,,79%N, ),
combustible y una parte de gases de combustion del ciclo anterior (fraccion de masa residual),
cada una de las zonas se considera en composicién uniforme por lo tanto predice la

trasferencia de calor y puede predecir las emisiones de manera mas precisa.

Las hipétesis que se asumen para el modelo son las siguientes:
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¢ FElmedio de trabajo fue considerado, en general, una mezcla de 11 especies (CO2,
H20, N2, 02, CO, H2, H, O, OH, NO, N) y vapor de combustible. Las 11 especies
son consideradas como gases ideales. Los combustibles alternativos se limitan a la clase
C-H-O-N

e Para cualquier instante durante la combustion el volumen del cilindro esta divido en las
zonas de quemados y no quemados, por un frente de flama infinitesimalmente delgado
de forma esférica.

e Se asume que los gases quemados se encuentran en equilibrio quimico durante la
combustioén y parte de la carrera de expansion, mientras que cerca del final de la misma
se consideran como gases “congelados” (no cambia su composicion)

e La funciéon de Wiebe especifica la razén de quemado y controla la velocidad a la cual la
mezcla de no quemados se convierte en quemados

e Ambas zonas se encuentran a la misma presion, pero se encuentran a diferentes
temperaturas y por tanto tienen propiedades termodinamicas diferentes

e Los combustibles que se consideran son limitados al tipo C-H-O-N

La figura 3-2 muestra las zonas de gases quemados y gases no quemados, asi como su relaciéon

con la geometria del cilindro

T..P

vV N\

Figura 3-2. Diagrama de dos zonas.
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Buttsworth [12], Ramachandran [10] y Kanan [11] presentan un planteamiento del modelo

termodinamico de dos zonas de la siguiente manera:

La primera ley de la termodinamica aplicada al sistema, y derivada con respecto a 6 se
expresa a continuacion:

dE _ dQ _ pdv _ miuhy

de ~ do de w (3.23)

Donde el término a la izquierda de la igualdad representa la variacién de la energia
interna con respecto al angulo del cigtienal, el primer término de la derecha representa la
variacion del calor neto del sistema (suministro y pérdidas), el segundo habla del trabajo
realizado y el dltimo término se relaciona con pérdidas de energfa debido a fugas (blowby) a

través de los anillos del piston.

La derivada de la energfa interna total también puede expresarse de la siguiente manera:

dE de dm
E—mﬁ+eﬁ (3.24)

Considerando que las zonas de no quemados y la mezcla de gases quemados son

sistemas abiertos separados, la energfa interna especifica, e, se expresa como:
E
e=—=uxe,+(1-x)ey, (3.25)

Donde los subindices b y u representan quemados y no quemados respectivamente, X
es la fraccion de masa quemada, obtenida de la ley de Wiebe, y m es la masa contenida en la

camara.

Al ser la energfa interna una funcién de estado termodinamico, se puede representar

como funcion de otras variables de interés
ep, = e,(Ty, P) (3.20)
ey = ey(Ty, P) (3.27)
Y diferenciando estas nuevas definiciones con respecto al angulo 8 se obtiene:

dep _ dep dTy dep dP

de ~ aT, d8 = P db (3.28)
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de, _ 0eydTy , OeydP

de ~ 9T, d6 = 9P do (3-29)

Para definir las derivadas parciales de la energfa interna especifica con respecto a la
temperatura y presion, se utiliza la definicién de entalpia, la ecuacion de energfa libre de Gibbs,
la definicién del calor especifico a presion constante, la definicion del diferencial de entropia
para un proceso reversible, condicién de equilibrio donde sélo existe trabajo de expansién y el

uso de las relaciones de Maxwell:

aeb 6hb avb avb

ar, —or, Lar, — CPp— Py (3.30)
%=%‘—P%=Cpu— g%‘ (3.31)
% = —[Tbg—;Z+P %] (3.32)
% = _[Tu%+P%] (3.33)

Por conveniencia durante el calculo de propiedades termodinamicas de los gases
quemados, en vez de definir las derivadas parciales del volumen especifico con respecto a la
temperatura y a la presion, basandose en una igualdad de calculo diferencial, se utilizara las
derivadas parciales del logaritmo natural del volumen especifico con respecto a los logaritmos

naturales de las temperaturas y presiéon como se muestra a continuacion:

vy vp 0Ln(vp)

oT, _ TpoLn(Tp) (3.34)
6& _ v_uaLn(vu)
aT, Ty, 0Ln(Ty) (3.35)
6& _ v_baLn(vb)
aP P JLn(P) (3.36)
6& _ v_uaLn(vu) (3 37)

op P dLn(P)

Substituyendo las derivadas del logaritmo natural (3.34 a 3.37) en las ecuaciones 3.30 2 3.33 y

éstas en 3.28 y 3.9
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dep _ _ psYp OLn(wp)\1dTy vp OLn(vp) vp ALN(Vp). 1 dP
ae [C b P(Tb {)Ln('rb))] do [ ) aL‘n(Tb)) (P aLn(P) )] a0 (338)
dey _ vy OLn(vy)y 1 dTy vy OLn(vy) vy ALn(vy)\ dP

a0 [Cpy T aLn(Tu))] ae [Tu(Tu aLn(Tu)) P dLn(P) ] de (3.39)

de

Utilizando las ecuaciones 3.38, 3.39 y 3.25 en 3.24, y en 3.24 despejando el término m 70

de _ N _Pﬂamm))@_( _Pﬁam_ﬁiu))ﬂ_
md@ = m[(eb ey) a0 +Xx ((Cpb T, oLn(Tp)/) do Cpu Ty 9Ln(Ty)/ dé

aLn(vp) ., dLn(vp) _ oLn(vy) . 9Ln(vy) ar
(vb (aLn(Tb) + aLn(P)) Yu (aLn(Tu) + aLn(p) )> d6>] (3.40)

Pérdidas de masa por fugas (blowby)

Para contabilizar las pérdidas de masa se van a tomar en cuenta las siguientes suposiciones:

e La fraccién de masa que sale del cilindro por el espacio entre los anillos del piston y la
camisa del pistén, no regresa durante la expansion

e Ll flujo de masa que pierde es proporcional a la masa contenida en el cilindro, usando
una constante de proporcionalidad, que representa una fuga de aproximadamente 2.5%
de la carga del cilindro. Heywood [3] estimé mediante calculos hechos por

computadora que entre el 2 y el 7 % del combustible se desperdicia de esta manera.

Asi, se escribe una ecuacion del balance de masa en términos de una constante de
proporcionalidad C, que muestra las variaciones de la masa en funcion de las pérdidas por

fugas:

am _ _my _cm
B o o (3.41)

Donde el valor de la constante de proporcionalidad C, esta ligado principalmente al

disefio del piston [8].

De esta manera se puede reescribir el segundo término de la derecha en la ecuacion

3.24, usando la ecuacion 3.41 y la ecuacion 3.25

d c
e£ = Tm [xep + (1 —x)e,] (3.42)
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Pérdidas de calor

Las pérdidas de calor se contabilizan de manera similar al modelo de una zona, siendo
la diferencia notable, el hecho de tener dos zonas a diferentes temperaturas y cada zona tiene
un area de transferencia diferente, una aumenta mientras la otra disminuye, por lo que se
calculan de manera separada y se suman:

dQ Qb+Qu
= — 3.43
20 _ [ty (5.43)
El coeficiente convectivo de transferencia de calor, se considera igual en cada una de

las zonas, por lo que las ecuaciones de flujo de calor en cada una de las zonas son:

Qp = hAy(Tp, — Tyy) (3.44)

Qu =hA, (T, —Ty) (3.45)
Una forma de calcular las dreas de transferencia de calor Ay, y Ay, es suponerlas en
funcién de la ley de quemado de los gases, proporcionales a la rafz cuadrada de la fraccion de la

masa quemada.

N C AP
Ay = (= + ) x (3.46)
D% | 4V
A= (-+2) -2 (3.47)

En dichas ecuaciones, obtenidas con base en la experiencia, se observa que los valores
de las funciones indican que mientras no inicie la combustion no hay area de transferencia de
calor en la zona de quemados, y la proporcién referida en la raiz cuadrada de la fraccion de
masa quemada se debe a la diferencia de densidades que existe entre ambas regiones. Este
factor puede modificarse al cambiar el exponente de la fraccion de masa quemada, usando

correlaciones.

Sustituyendo las ecuaciones 3.46 y 3.47 en 3.43 queda expresado de la siguiente manera:

40 B(12E LY [r, ) (1= x2)(Ty — ) 649
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El trabajo realizado sigue siendo el trabajo de expansion, como ambas zonas tienen la
misma presion, su expresion no cambia. A continuacion se definira una ecuacion para
representar la energia que se pierde por las fugas de masa del sistema, utilizando la ecuacién
3.41 para sustituirla en el término de energfa perdida por fugas se expresa de la siguiente

manera:

_ mLhL _ thL (3 49)
® w ’

Donde la entalpia del flujo que se fuga h;, se define, de manera practica, usando las mismas

consideraciones que se usaron para definir la energfa interna
h, = x*h, + (1 — x*)h, (3.50)
Masa, volumen y rapidez de quemado

La masa atrapada en el volumen de control se define para diferentes momentos, como se

muestra a continuacién:

Para 8 = 6,
m=my; =— (3.51)

Donde v, es el volumen especifico de la mezcla aire combustible y los gases residuales del

ciclo anterior.
Durante la compresion, combustion y expansion

m = m,e ¢0=6)/® (3.52)
El volumen del cilindro en funcién del angulo del cigtienal esta dado por [8]:

re—1

Vo) =V, {1 + {1 —cosf + i [1-(1- ezsenZG)'S]}} (3.53)

Donde V; es el volumen de espacio muerto, 7, es la relacién de compresion y € se define como

__ carreradelpiston L
- 2xlongitud de la biela T 2xb

(3.54)
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Muchos experimentos muestran que la velocidad de quemado depende en su mayor
parte de la forma de la camara de combustién y la posicion de la bujia, la funciéon de Wiebe
representa la fracciéon de masa quemada x, ya presentada anteriormente en la ecuacion 3.2,

misma que se utiliza para el modelo de una zona

Utilizando las ecuaciones 3.48, 3.42, 3.40, 3.24 en la ecuacién 3.23 se puede observar

ue la ecuacion resultante estan relacionadas tres incOgnitas y sus derivadas que son
q g y q
dpP dT drT, .,
P, 5’ Ty, d_gb Y d_gu , presion, temperatura en la zona de gases quemados y temperatura en

la zona de gases no quemados, por lo cual se necesitan dos ecuaciones mas para resolver el

sistema.

Para definir una de las dos ecuaciones restantes se definira el volumen especifico en

todo el volumen de control
V= % = xv, + (1 —x)v, (3.55)

En donde v, ¥ v, son los volimenes especificos de la zona quemada y la zona no quemada

respectivamente.

Aprovechando de nuevo el hecho de que el volumen especifico es una variable de estado, se

puede expresar como funcion de la temperatura y de la presion
vy, = v (Ty, P) (3.50)
v, = v, (Ty, P) (3.57)
Diferenciando estas ecuaciones con respecto a la variable independiente 6:

dvp _ 0vp dTp dvy dP
a6 ~ aTp do top a6 (3.58)

dvy _ 0vy dTy |, 0vy dP
de ~ 9T, do + aP do (3.59)

Derivando la ecuacién 3.55 y usando las ecuaciones 3.58 y 3.59, ademas de la ecuacién
3.41 y aplicando las igualdades expresadas de las ecuaciones 3.34-3.37, se obtiene una segunda

ecuacion expresada en funcién de las tres variables de interés para la resolucion del problema
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1 [av V_C] _ (17 v )dx n [vb dLn(vp) dTp , vp OLn(vy) dP
o —\7b ae T, dLn(T,) d@ ' P oLn(P) d

vy 6Ln(vu) dTu vy 0Ln(vy) dP
—x) [ 2 ) 2| (3.60)

T, Ln(Ty) d6 P OLn(P) df
La ecuacion restante se determina considerando a los gases no quemados como un
sistema abierto en el que existen pérdidas de masa debidas a la combustion, escribiendo una

ecuacion de equilibrio para este caso tenemos:
dsu
—Q, = wm(1— x)Tu (3.61)

Donde s, es la entropia de los gases no quemados, la entropia también es una variable

de estado por lo que se puede definir en términos de temperatura y presion:
Sy = sy (T, P) (3.62)
Diferenciando la ecuacién con respecto al angulo del ciglienial se muestra que:

dsy _ ds, dTp , 0sy dP

d6 ~ 9T, d6  OP dé (3.63)

Utilizando las definiciones de entalpfa, energfa interna, calor especifico a presion
constante y usando una propiedad de las segundas derivadas parciales a la diferencial de la
energia libre de Gibbs, ademas de usar la igualdad 3.35 se llega a la siguiente ecuacién

dsy _ CpydTy vy 0Ln(vy) dP

do T, dé Ty, 0Ln(Ty) dO (3.64)

Sustituyendo la ecuacion 3.64, las ecuaciones 3.45 y 3.47 en la ecuacion 3.61 se logra obtener la

ecuacion faltante

dar, dLn(vy) dP h 2
Cpy—F—Vy—=—= —(— ) 1—x*) (T, — 3.65
Pu do Y aLn(r,) do wm(1-x) + ( ) ( w) ( )
Con el conjunto de ecuaciones diferenciales completo para determinar la presion,
temperatura de gases quemados y temperatura de gases no quemados, se reagrupan los
términos de manera que puedan ser evaluados de manera sencilla mediante métodos

numeéricos

Al final se tienen las siguientes relaciones:



dP _ fi+fo+f3

a6 fatfs
1 (dv  VC
=Gt
f, = h [U_b oLn(wp) o (Tp—Tw) | Vu OLn(vy) (
2 7 mw Lepy aLn(Tp) T) Cpy OLN(Ty)
_ _ dx = 9Ln(vp) (hy—hp) [d_x .
f3 =—(vp =) d0  Pan(ry) cppT, Lad (

_ vp2 (aLn(vb))z vp OLn(vp)
fa= CppTp \OLN(T}p) P aLn(P)

2 2
f5 _ (1 _ x) [ Uy (aLn(vu)) + v_uaLn(vu)

— XZ)

Cpy Ty \OLNn(Ty) P 0Ln(P)
dTp _  h(Tp=Ty)xS (nDZ ﬂ) vp OLn(vp) dP | (hy—hp) [dx (x — x2)£
ae wmCppx 2 D Cpp OLN(Tp) d6 Cppx Ldo )
dT, _  h(Ty—Ty)(1-x°) (nDZ n 4V) vy 0Ln(vy) dP
ae wmCpy(1-x) 2 D Cpy 0Ln(Ty) dB

Como en el modelo de una zona, ademas de los valores de temperatura y presion,

- e (2

2

4V
D

)

]
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(3.66)

(3.67)

(3.68)

(3.69)

(3.70)

(3.71)

(3.72)

(3.73)

también se pueden obtener los valores del trabajo desarrollado por el piston, las pérdidas de

calor, las pérdidas de energfa por fugas de masa (blowby) mediante las siguientes expresiones:

aw _ _av
de ~ " de
ae

dHj,
ao

= T hy + (1= x)hy]

8 o DeS(T, —Ty) + (T, — T (1 = x%)] (B +20)

(3.74)

(3.75)

(3.76)

Las ecuaciones 3.67-3.71 son funciones de 8, P, Ty, y Ty, se utilizan para resolver las ecuaciones

diferenciales 3.66, 3.72-3.76 por el método de Runge-Kutta de cuarto orden

Para resolver el conjunto de ecuaciones es necesario también un analisis quimico de las zonas,

y el posterior calculo de las propiedades termodinamicas.
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3.3 Analisis quimico de las zonas

Para analizar las reacciones que se llevan a cabo en cada una de las regiones
involucradas en el proceso de combustion, predecir los componentes quimicos de cada parte, y
de esta manera conocer las propiedades termodinamicas de las zonas en el interior del cilindro,

se tienen en cuenta las siguientes consideraciones:

Las propiedades del aire varfan geograficamente con la altitud y el clima. Se supondra
dicho aire compuesto en 21% oxigeno y 79% nitrégeno en volumen, el siguiente analisis por
consiguiente diferira de las composiciones encontradas en la practica. Las diferencias mas

frecuentes se encuentran debido a la presencia de agua y argén en el aire.
Primera zona: mezcla aire-combustible y masa residual

Los gases no quemados estan constituidos por una mezcla homogénea de aire y
combustible que se inyecta a la camara, esta mezcla se combina con una porcién de gases que
se quedoé dentro del cilindro, perteneciente al ciclo anterior, y no pudo ser desalojada,
representando un combustible en su forma quimica C,Hg O, Ng, que se mezcla con aire, y la
fraccién de masa residual, constituida por CO,, H,0, N, 0,,CO y H,, el problema para
determinar la composicion de dicha mezcla se realiza para determinar sus propiedades
termodinamicas durante su compresion y mas tarde para determinar la temperatura de flama

adiabatica. Entonces el problema se representa de la siguiente manera:
Vo'CaHgOyNs +v,'0, + v3'N,
- v,"C0, +v,""H,0 +v3"N, + v, 0, + v5'"CO + v¢"'H,
Doénde:
Vo' Es el coeficiente del reactante
Vo' Es el coeficiente del producto

En la metodologia presentada por Ferguson [8] y empleada por Buttsworth [12]; Se utilizan
parametros de funcionamiento del motor como son la relaciéon de equivalencia combustible-

aire ¢ que viene determinada por:



s, sirve

FAR
¢ = FARg
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(3.77)

Donde FAR (Fuel-air ratio) es la relaciéon combustible-aire de la reaccion y el subindice

para indicar una relacién combustible-aire estequiométrica.

¢ Tiene el mismo valor ya sea en base molar, o mésica. Si ¢ < 1 la mezcla de aire

combustible es pobre, mientras que si ¢ > 1 se trata de una mezcla rica, cuando ¢ = 1 es una

mezcla estequiométrica. ¢ Es el inverso de la relacién de equivalencia aire-combustible 4
También se utiliza el parametro f para indicar la fraccién de masa residual

Segunda zona: Equilibrio de los productos de la combustiéon

zona de quemados se dan altas temperaturas, donde si <3, solo se consideran algunas

De manera similar, pero considerando varias especies quimicas debido a que en la

especies quimicas de importancia, como son O, H, OH, NO y N

¢€CaHﬂ0yN6 + ( 2102 + 79N2)

- v,€0, +v,H,0 + v3N; +v,0, +v5CO + vgH,v3N, + v, H

+vg0 +vgOH + v{(NO + v{1N

Donde ¢ es la relacion de equivalencia, y € se define de la siguiente forma:

_ 7102 _ 2102
- a+.258—-.5y - a+.258-.5y

v; Describe la composicion de los productos de la reaccion.

El balance de atomos produce las siguientes cuatro ecuaciones:

C

H

spa = (yl + yS)Nmol
epf = 2y, + 2y + Y7 + Y9) Ninoy
ey +0.42 = (2y; + ¥ + 2Y4 + Y5 + ¥g + Yo + ¥10) Ninot

epd +1.58 = (¥3 + y10 + ¥11)Ninor

(3.78)

(3.79)
(3.80)
(3.81)

(3.82)
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Donde Ny = lezll V; es el numero total de moles. Por definicién lo siguiente puede ser

escrito:
21y —1=0 (3.83)

La introduccién de 7 constantes de equilibrio producira 12 ecuaciones para 11 fracciones
molares desconocidas y; y un nimero de moles N, también desconocido, como reacciones,

se consideran las siguientes:

1

“xHy o H K =27 (3.84)
z
Ye
1/2
50,00 K, =2 (3.85)
Va4
1 1 _ hY
E*H2+E*02<—>0H K3_3/:/2—;9/61/2 (3.86)
1 1 __ Yo
2>|<02+2>|<N2 < NO K, _y41_/2y31/2 (3.87)
H, +§* 0, o H,0 Ks= % (3.88)
Y4 YeP2
1 Y1
CO+E*02HC02 K6:T (389)
y5y4 p2
1
%* NZ i d N K7 = ylllpz (3’90)
v3

En estas ecuaciones la presion es la presion total del cilindro en atmosferas, las
constantes de equilibrio K; son dependientes de la temperatura, se utiliza un método
desarrollado por Olikara y Borman (1975) [6] para resolver la composiciéon molar, propiedades
termodinamicas de los gases y otras derivadas parciales de interés para el andlisis

termodinamico.

Dividiendo las ecuaciones 3.80-3.82 por la ecuacion 3.79, se logra eliminar la incognita

Npo1 v sustituyendo las ecuaciones 3.84-3.90 en las ecuaciones 3.80-3.82 el sistema de
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ecuaciones queda reducido a 4 ecuaciones, que estan en términos de Y3, Vs, Vs, Y que a su vez

se arreglan a la forma f;(¥3, Y4, V5, V6) = 0, estas 4 ecuaciones con 4 incégnitas no son

lineales asi que se resuelve con el método de Newton-Raphson, se estiman valores iniciales

para estas cuatro variables de acuerdo con una metodologia propuesta por Ferguson|8].

Para determinar los valores de Kj, se utiliza la siguiente ecuacion

log(Ki)=A*Ln(ﬁ)+§+C+D*T+E*T2

(3.91)

Las constantes A-E se encuentran en la tabla 3-1, dichos valores generan curvas que se ajustan

a los datos de las tablas JANAF [7]

Se utilizé una subrutina modificada de Ferguson [8] implementada al programa

principal, para el calculo de la composicién de equilibro a lo largo de la combustién y para el

calculo de propiedades de interés en la mezcla de dichos gases, tales como el volumen

especifico, entalpia, entropia, calores especificos, entre otras.

Tabla 3-1. Coeficientes ajustados de JANAF para calcular de constantes de equilibrio.

A B C D E
K1 4.32168E-01 -1.12464E+04 2.67269E+00 -7.45744E-05 2.42484E-09
K2 3.10805E-01 -1.29540E+04 3.21779E+00 -7.38336E-05 3.44645E-09
K3 -1.41784E-01 -2.13308E+03 8.53461E-01 3.55015E-05 -3.10227E-09
K4 1.50879E-02 -4.70959E+03 6.46096E-01 2.72805E-06 -1.54444E-09
K5 -7.52364E-01 1.24210E+04 -2.60286E+00 2.59556E-04 -1.62687E-08
Ko -4.15302E-03 1.48627E+04 -4.75746E+00 1.24699E-04 -9.00227E-09
K7 3.89716E-01 -2.45828E+04 3.14505E+00 -9.63730E-05 5.85643E-09

3.4 Cailculo de propiedades termodinamicas de las mezclas de gases

Una vez conocidas las fracciones molares tanto en la mezcla de aire, combustible y gas

residual, como en la mezcla de gases producto de la combustién, se procede a calcular sus

propiedades termodinamicas como mezcla, Gordon y McBride [9] ajustaron ecuaciones

polinomiales a los datos tabulados de JANAF [7] con expresiones para las propiedades

termodinamicas de la forma:

C.

Fp =a; +a,T +a3T? +a,T? + asT*

(3.92)
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a

L g +Br4lr2pdars ey gl (3.93)
RT 2 3 4 5 T
—=aLn(T) + a;T + 2 T* + 22 T2 + 22T* + a, (3.94)

Las constantes a;-a; se encuentran en la tabla 3-2, dichos valores generan curvas que se

ajustan a los datos de las tablas JANAF [7].

Tabla 3-2. Coeficientes ajustados de JANAF para calcular propiedades termodinamicas.

gas al a2 a3 a4 a5 a6 a7
CO2 4.4608041E+00  3.0981719E-03 -1.2392571E-06  2.2741325E-10 -1.5525954E-14 -4.8961442E+04  -9.8635982E-01
H20 2.7167633E+00  2.9451374E-03 -8.0224374E-07  1.0226682E-10 -4.8472145E-15 -2.9905826E+04  6.6305671E+00
N2 2.8963194E+00  1.5154866E-03 -5.7235277E-07  9.9807393E-11 -6.5223555E-15 -9.0586184E+02  6.1615148E+00
02 3.6219535E+00  7.3618264E-04 -1.9652228E-07  3.6201558E-11 -2.8945627E-15 -1.2019825E+03  3.6150960E+00
CO 2.9840696E+00  1.4891390E-03 -5.7899684E-07  1.0364577E-10 -6.9353550E-15 -1.4245228E+04  6.3479156E+00
H2 3.1001901E+00  5.1119464E-04  5.2644210E-08 -3.4909973E-11  3.6945345E-15 -8.7738042E+02 -1.9629421E+00
H 2.5000000E+00  0.0000000E+00  0.0000000E+00  0.0000000E+00  0.0000000E+00  2.5471627E+04  -4.6011763E-01
O 2.5420596E+00 -2.7550619E-05 -3.1028033E-09  4.5510674E-12 -4.3680515E-16  2.9230803E+04  4.9203080E+00
OH 2.9106427E+00  9.5931650E-04 -1.9441702E-07  1.3756640E-11  1.4224542E-16  3.9353815E+03  5.4423445E+00
NO  3.1890000E+00  1.3382281E-03 -5.2899318E-07  9.5919332E-11 -6.4847932E-15  9.8283290E+03  6.7458126E+00
N 24159429E+00  1.7489060E-04 -1.1902367E-07  3.0226239E-11 -2.0360979E-15  5.6133775E+04  4.6496099E+00
Asimismo, Ferguson [8] representa las propiedades termodinamicas de combustibles
seleccionados usando curvas donde las expresiones adoptan la siguiente forma:
L = ag + boT + coT? (3.95)
— =g+ 2T +2T2 +dy (3.96)
£ = qoLn(T) + byT + 2T + ¢, (3.97)

R

2

Las constantes ag-€( se encuentran en la tabla 3-3

Existen subrutinas escritas en FORTRAN disponibles en Ferguson [8], que incluyen el calculo

de la composicion de equilibrio y sus propiedades termodinamicas en conjunto.
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Tabla 3-3. Coeficientes para el calculo de propiedades termodinamicas de combustibles.

combustible o« By & a0 b0 c0 do c0

gasolina 7 17 0 0 4.065200 6.097700E-02 -1.880100E-05 -3.588000E+04  15.450000
diesel 144 249 0 0 7971000 1.195400E-01 -3.685800E-05 -1.938500E+04 -1.787900
metano 1 4 0 0 1971324 7.871586E-03 -1.048592E-06 -9.930422E+03  8.873728
metanol 1 4 1 0 1779819 1.262503E-02 -3.624890E-06 -2.525420E+04  15.088400
nitrometano 1 3 2 1 1412633 2.087101E-02 -8.142134E-06 -1.026351E+04  19.171260
benceno 6 6 0 0 -2.545087 4.795540E-02 -2.030765E-05 8.782234E+03  33.488250
tolueno 7 8 0 0 -2.090530 5.654331E-02 -2.350992E-05 4.331441E+03  34.554183
isooctano 8 18 0 0 0.667800 8.398000E-02 -3.334000E-05 -3.058000E+04  23.510000

3.5 Calculo de la temperatura de flama adiabatica

La temperatura de flama adiabatica es un parametro de interés en muchos sistemas de

combustién, en este caso de los motores de combustion interna encendidos por chispa, se

utiliza como valor inicial para la temperatura de gases quemados cuando inicia la combustion,
primero se asigna un valor arbitrario como estimacion de la solucion, con este valor se resuelve
la composicién de equilibrio de los gases producto de la combustién, y luego al calcular las
propiedades de dicha mezcla, se compara su entalpia con la entalpia de la mezcla no quemada,

la temperatura se ajusta iterativamente hasta que se cumple con dicha condicién.

3.6 El Mecanismo de Zeldovich

El 6xido de nitrégeno y el didéxido de nitrégeno son usualmente agrupados como
emisiones NOXx, sin embargo el 6xido de nitrégeno es el mayor componente de las emisiones
denominadas NOx en los motores de combustion interna. Suponiendo la combustion de un
combustible libre de nitrégeno, la formacién de NO en motores encendidos por chispa, los

modelos de importancia para predecir la formacién de NO son:

1. El mecanismo térmico o de Zeldovich (formacién de NO en la zona quemada)

2. El mecanismo prompt (formacion de NO en el frente de flama)

De los dos modelos el mecanismo de Zeldovich extendido es aplicado en este trabajo

debido a que es la fuente dominante de 6xidos de nitrégeno en dichos motores [3] [14].
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EINO se forma en los gases quemados a altas temperaturas que se encuentran después
del frente de flama. La velocidad de formaciéon de NO incrementa exponencialmente con la
temperatura de dichos gases, lo cual es especialmente relevante en las circunstancias de un
motor, donde las temperaturas de los gases quemados se encuentran a temperaturas superiores

a los 1800 K.

El mecanismo de Zeldovich, que describe la formacién de NO, considera
principalmente la Oxidacién de nitrégeno del aire atmostérico, las reacciones que gobiernan la

formacion (y disociacion) de NO se expresan de la siguiente manera:

0+N, & NO+N (3.98)
N+0, o NO+0 (3.99)
N+ OH & NO + H (3.100)

Dado que el mecanismo de Zeldovich no contempla reacciones en equilibrio, se tienen
diferentes velocidades de reaccion hacia adelante (k;7) y hacia atras (k;"), que dependen de la
temperatura. Las constantes de velocidad de reaccion de las reacciones 3.98 a 3.100 son

proporcionadas en la tabla 3-4

Tabla 3-4. Constantes de velocidad de reaccion para el mecanismo de Zeldovich.

Reaccion velocidad de reaccion

Adelante Atras

O+ N2 NO+N | kl1=1.8x 1014 x exp (-38,370/T) k-1=3.8x1013 x exp(- 425/T)
N+0O2<NO+O0 [k2=1.8x1010T x exp(- 20,820/T) | k-2 =3.8x 109 T x exp(- 20,820/T)
N+ OH < NO + H | k3 =7.1x 1013 x exp (- 450/T) k-3 =1.7 x 1014 x exp(- 24,560/ T)

El cambio en la concentracion de NO para las reacciones 3.98 a 3.100 esta dado por:

d[NO]

ac ki [O][N,]+ k3 [N][0,]+ kI[N][OH]

— ki [NO][N] —k; [NO][0] —k3[NO][H] (3.101)

Donde [ ] denota las concentraciones de cada especie en mol por centimetro cubico;

Cuando k; tiene los valores dados en la tabla 3-4, las velocidades de reaccion de las reacciones
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3.98 y 3.99 son fuertemente dependientes de la temperatura, lo cual condiciona la formacién

de NO.

De manera similar, se puede escribir una ecuacion para la velocidad de formacion de N, que
esta dada de la siguiente manera:
d[N]

dt ki [O][N,] — kF[N1[0,] — k$[N][OH]

—k[NO][N] +k; [NO][O] +k3 [NO][H] (3.102)

Como la concentracién de N es mucho menor a las concentraciones de las demas

especies de interés, (del orden de 10® en fraccién molar), se asume de manera apropiada que

din]

prak 0, lo cual se usa para eliminar N de la ecuacién. La velocidad de formacién de NO se

vuelve entonces:

d[NO]
dt

1-[N0]?/(K[0][N>])
1+k7 [NO]/(k3[02]+k3[0H])

= 2k; [0][N;]

(3.103)

Donde K = (ki /k7) (kS /k3)

De acuerdo con Heywood [3] el NO se forma en el frente de flama y en los gases post-
flama, sin embargo, en motores la combustién ocurre a alta presion lo que ocasiona que el
frente de flama sea extremadamente delgado, (del orden de 0.1 mm) y el tiempo de residencia
en esta zona es corto, ademas la presion del cilindro se incrementa durante la mayoria de la
duracién de la combustion, por lo tanto la formacién de NO de los gases post-flama casi
siempre dominan sobre cualquier NO formado en el frente de flama. Es apropiado asumir que
la combustion y los procesos de formacion de NO estan desacoplados, y se aproximan a las
concentraciones de 0, 0,, OH, H 'y N, por sus valores de equilibrio a la presion local y

temperatura de equilibrio.
Para introducir la suposicién de equilibrio se utiliza la siguiente notacion:

R, = k{[0].[N,], = ki [NO].[N]. ,donde [ ], denota la concentracién en equilibrio y se
tienen definiciones similares para R, = k3 [N].[0,]. = k3 [NO].[0]. v R3 =
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k3 [Nle[OH], = k3[NO].[H], . Sustituyendo [O]e, [O2]e, [OH]e, [H]e y [N;]e enla

ecuacion 3.103 produce:

d[NO] (gl
0 = 2R, — e — (3.104)

1+([NO]6)R2+R3

Considerando el valor inicial de 22 cuando [Eiv(;)]] & 1, se produce
2O = 2R, = 2k [0L. [N, 1. (3.105)

Donde el valor de ki es altamente dependiente de la temperatura. Para calcular la
cantidad de NO total en los gases de escape, se calcula tomando en cuenta las siguientes

consideraciones.

De acuerdo con Heywood [3], se utiliza la ecuacién 3.104 para calcular las
concentraciones de NO en los elementos de gas quemado usando las concentraciones de
equilibrio de las especies 0,0,,0H, H y N,, correspondientes a la relacién de equivalencia
promedio y la fracciéon de masa quemada de la mezcla a esos perfiles de presion y temperatura,
una vez que la quimica del nitrégeno ha congelado durante la primera parte de la carrera de
expansion, la integracion sobre todos los elementos dara el promedio final de concentracion de
NO en el cilindro, que es igual a la concentracion de gases de escape, si {NO} es la fraccion de

masa local del NO, el promedio de NO en el escape esta dado por:
{NO} = [/{NO} dx (3.106)

Donde {NO}y es la fraccion de masa congelada de NO final en el elemento de carga
que se quemo cuando la fraccion de masa quemada era x,y {NO}s = [NO]Myo/p , donde

Myo = 30, que es el peso molecular del NO. La concentracién de escape promedio de NO

como una fraccién molar esta dada por:

Vnoas = (NO} 2 (3107

Donde Mg, es el peso molecular de los gases de escape, y la concentraciéon de NO para los

gases de escape en ppmes Y, 106 .
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Capitulo 4. Resultados del modelo

Después de configurar el programa en Fortran90, se analizaron los resultados
correspondientes para compararlos con resultados conocidos y asi determinar su validez, este
capitulo comienza definiendo las caracteristicas del motor y las entradas del modelo utilizadas

para simular las salidas del motor. En la tabla 4-1 se encuentra los datos generales del motor.

Tabla 4-1. Datos generales del motor.

Tipo de motor Monocilindrico de ignicién por Chispa AVL 5401

Diametro del cilindro 86mm
Carrera del piston 86mm
Volumen de desplazamiento 499.6 cc (0.5L)
Relacién de compresion 11:1 (10:1 — 11:1)
Sistema de ignicién Bobina VW 6NO905104
Potencia maxima 25kW a 6,000 RPM
Valvulas por cilindro 4

Para poder contrastar los resultados obtenidos por el programa, con datos medidos del
motor instrumentado, se utilizaron datos experimentales de dos casos: el primero con una ley
de quemado estandar para mientras se varfa la relacion de equivalencia, y una ley de quemado
ajustada a valores experimentales para una relacién de equivalencia estequiométrica; Se
utilizaron datos experimentales sobre la combustion (inicio y duracién de la combustion,

valores de ajuste de la ley de Wiebe) para ajustar la ley de quemado utilizada en el programa.

Dado que la simulacién y datos experimentales son a velocidad angular constante, y lo
unico que varfa en los datos experimentales es la relacion de equivalencia, no varia de manera
significativa la duraciéon de la combustion, el inicio de la combustion se ajusté para que el valor
maximo de presion se tuviera aproximadamente al mismo angulo que los resultados medidos,
mientras que los valores de ajuste (a y k) en la ecuacién 3.2 son los valores tipicos

recomendados en la literatura.

La figura 4-1, muestra los valores experimentales de quemado comparado con la curva

generada con las consideraciones que fueron hechas anteriormente.
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Figura 4-1. Ley de quemado arbitraria comparada con los casos experimentales.
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atmosféricos para poder funcionar. La tabla 4-2 muestra los datos y suposiciones necesarias

Datos de entrada del modelo

para poder predecir el desempeno del motor.

El programa requiere datos de entrada relacionados con la geometria y valores

Tabla 4-2. Datos de entrada para la simulacion.

Parametro Valor
Diametro del pistén 0.086 m
Carrera del piston 0.086 m
Longitud de biela 0.143 m
Relacién de compresion 11 -
Relacion de equivalencia ¢ 1 -
Revoluciones por minuto 2000 R.P.M.
Temperatura de pared del cilindro 420 K
Fraccién de masa residual 0.1 -
presién inicial 59600 Pa
Temperatura inicial del gas 350 K
Angulo de inicio de la combustién 20 °APMS*
Duracion de la combustion 60 °

Combustible

gasolina C7H17

*Antes del punto muerto superior

en el punto muerto inferior (presion de succion). Al ejecutar el programa con los datos

indicados anteriormente, se procede a evaluar los resultados del modelo.
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La presion inicial corresponde a la presion experimental cuando el piston se encuentra



4.2 Resultados

El programa calcula y escribe las siguientes variables de interés para cada angulo del

cigiiefial, aqui se muestran cada 10 grados, donde el angulo de inicio corresponde al punto

muerto inferiot.

Tabla 4-3. Resultados modelo de dos zonas caso estequiométrico.

ang v X P Tb Tu W] QL m HL Tprom
L fem3] Bad| KI| K[ O] 01 fed| [0 K]
-180 550 0 0.6 0| 350 0 0] 0.333 0 350
-170 547 0 0.6 0| 351 0 0| 0333 -0.08 351
-160 539 0 0.61 0| 353 -1 0 0333 -0.17 353
-150 525 0 0.63 0| 356 -1 0| 0332 -0.25 356
-140 507 0 0.66 0] 3061 -3 0] 0332] -0.34 361
-130 483 0 0.71 0] 368 -4 0] 0332] -042 368
-120 453 0 0.77 0| 376 -7 -1 0.332 -0.5 376
-110 419 0 0.86 0| 387 -9 -1 0.332| -0.58 387
-100 380 0 0.98 0| 400 -13 -1 0331 -0.65 400
-90 338 0 1.14 0| 416 -17 -1 0331 -0.72 416
-80 294 0 1.38 0| 437 -23 -1 0331 -0.79 437
-70 248 0 1.72 0] 401 -30 -1 0331 -0.85 461
-60 204 0 2.22 0| 492| -38 -1 0.33 -0.9 492
-50 162 0 3 0| 529 -49 0 033] -0.95 529
-40 124 0 4.2 0| 573 -62 0 0.33] -0.99 573
-30 93 0 6.07 0| 625 -77 0 033 -1.01 625
-20 69 0 8.74 0| 678] -94 1 0.33] -1.02 678
-10 55 0.005 11.88| 2429| 726| -108 2| 0329] -1.02 735
0 50 0.126 18.39| 2526| 800| -115 4] 0.329 -1 1018
10 55 0.465 28.62| 2605| 878| -102 121 0329 -0.96 1681
20 69 0.82 31.23| 2579 889 -58 29 0.329| -0.89 2275
30 93 0.974| 2498 2461| 841 9 49 0.329| -0.85 2419
40 124 1 17.87] 2309 0 76 64| 0328 -0.86 2309
50 162 1 12.99 | 2167 0| 133 75 0.328| -0.93 2167
60 204 1 9.78| 2043 0| 181 83 0.328| -1.05 2043
70 248 1 7.64| 1938 0| 220 90 0.328 -1.2 1938
80 294 1 6.18| 1848 0| 251 95 0.327| -1.39 1848
90 338 1 516| 1773 0| 276| 100] 0.327] -1.61 1773
100 380 1 443 1711 0| 297| 104 0327 -1.84 1711
110 419 1 3.91 1659 0| 313] 107 0.327 -2.1 1659
120 453 1 3.52| 1616 0| 326| 111 0.327| -2.36 1616
130 483 1 3.24| 1582 0| 336| 114] 0326] -2.64 1582
140 507 1 3.04| 1553 0| 344 117 0.326| -2.93 1553
150 525 1 2.89| 1531 0| 349] 120] 0.326| -3.23 1531
160 539 1 28| 1514 0| 353] 123 0.326| -3.53 1514
170 547 1 2.74| 1501 0| 355] 126 0.325| -3.84 1501
180 550 1 272 1492 0| 356| 129 0.325| -4.15 1492

Las figuras 4-2 a 4-9 muestran los resultados obtenidos de los parametros de interés.
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Figura 4-8. Variacion emisiones de 6xido de nitrégeno con respecto a la relacioén de
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Figura 4-10. Variacién emisiones de NO con respecto a la relacion de equivalencia ¢ usando

condicién de equilibrio quimico y con mecanismo de Zeldovich.
4.2  Analisis de resultados

Después de completada la simulacion se analizan los valores de la forma y valores
maximos de la traza de presion (Figura 4-2), el valor estimado de la presién es muy similar a los
valores experimentales, se determiné que dicha estimacion es dependiente de la duracion de
quemado que se ajust6 a los datos experimentales, ademas debido a que dentro de las
suposiciones para este modelo se contempla una transferencia de calor de la reaccién al gas de
manera ideal, y un combustible compuesto unicamente de C7TH17 por lo que es de esperar que
sea diferente con respecto a la presion real maxima. Sobre la base de las especificaciones de
fabrica, se determind que las variables de presion media efectiva y otras correlacionadas fueron

adecuadamente precisas.

El andlisis de temperaturas de los gases quemados y no quemados se utiliza para
verificar que las temperaturas no fueran considerablemente mas altas que la temperatura de
flama adiabatica (la mas alta posible debida Gnicamente a la combustién). La temperatura de

gases quemados varia alrededor de dicho valor ideal, ya que la mezcla de gases aun se
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comprime durante el principio de la combustion para descender después al desarrollar trabajo
de expansion, por pérdidas de calor y por otros fenémenos como reacciones endotérmicas
durante el equilibrio quimico. Las temperaturas de ambas zonas se muestran en la figura 4-3.
La temperatura de gases quemados varfa aproximadamente de 1400K a 2600K,
consistente con la temperatura de flama adiabatica que varia segin la relacién de equivalencia
¢, aproximadamente de 2140K a 2350K. La temperatura de gases no quemados inicia a una
temperatura ligeramente por encima de la temperatura ambiente, (39°C) con valor maximo
alrededor de 850K. El valor de temperatura promedio que se muestra en la figura 4-3
representa la temperatura para la cual se hacen los célculos del coeficiente de transferencia de

calor por conveccién de acuerdo con Woschni.

En la grafica del trabajo y pérdidas de calor (Figura 4-4) se puede observar al inicio del
ciclo para las pérdidas de calor, ganancias minimas de calor al sistema debido a que la
temperatura en las paredes del cilindro se consideré constante, y se encuentra por encima de la
temperatura inicial, pero una vez comenzada la combustién, las pérdidas de calor muestran
un rapido aumento debido al aumento subito de la temperatura promedio utilizada para el
calculo de dichas pérdidas, una vez finalizada la combustion la grafica se estabiliza. Para el
trabajo se observan resultados esperados, debido a que el resultado depende de la presion y de
las variaciones en el volumen en el interior de la camara, el trabajo predicho por el programa es
mayor al trabajo realizado real, pues, la presion maxima real es menor a la presion maxima

calculada.

La figura 4-5 corresponde al diagrama P-V del motor, donde el area bajo la curva de
dicha grafica representa el trabajo bruto indicado por ciclo de trabajo, o sea el trabajo
entregado al piston tnicamente durante carreras de compresion y expansion, ya que en este

modelo se consideran Ginicamente estas carreras.

Durante la combustion, se considera que los gases producto de la combustién se
encuentran en equilibrio quimico, exceptuando el NO, por lo que se puede obtener una
composicion de gases de escape, que es justo lo que ilustra la figura 4-5; Se observa que para
componentes como OH, O, O2, o NO (en equilibrio), éstos se producen en menor cantidad
patra mezclas ricas (¢p>1), caso contario para las especies CO, H2, H. Las especies N,, H,O y

CO, se mantienen estables para diferentes mezclas de aire combustible, al igual que N, pero
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esta ultima se encuentra en mucho menor magnitud que las demas y también se observa que su

produccién aumenta cerca de la mezcla estequiométrica (mayor temperatura de flama).

En la figura 4-7 se compara la temperatura de flama adiabatica contra la relacion aire
combustible, se puede observar que para el rango estudiado (cercano siempre a la mezcla
estequiométrica) dicha temperatura no presenta variaciones significativas, sin embargo, el
modelo de formacién de NO, que es altamente dependiente de la temperatura, si es muy
susceptible a dichos cambios usando el mecanismo térmico o de Zeldovich; el NO como
contaminante primario participa en la formacién de ozono y NO, en la atmosfera. La figura
4-8 muestra la cantidad de NO formado en los gases de escape en puntos por millén, del
modelo y también de datos experimentales del motor en las condiciones de operacion
sefialadas. Pese a que mantiene un comportamiento similar, el error entre ambas es notorio
debido a que dichas ecuaciones son muy sensibles a la temperatura al tratarse de términos
exponenciales, ademas de que solo se esta considerando el mecanismo de formaciéon de NO
mas dominante, que es el térmico, sin embargo llegan a coincidir, cerca del punto en la relacién

de equivalencia donde la temperatura de flama es maxima.

La figura 4-9 muestra resultados de mediciones experimentales para emisiones que
fueron calculadas por el modelo de equilibrio quimico en el programa, se tienen pequefias
diferencias entre los valores obtenidos para el caso de las estimaciones de CO2 que siempre se
encuentran por debajo de las experimentales, mientras que las estimaciones son superiores al
CO experimental, con una buena precision sobre las predicciones y un comportamiento muy
similar. Las discrepancias se atribuyen principalmente a que el modelo de emisiones supone

una combustién completa, ademas de que idealiza el combustible como unicamente C7H17.

La figura 4-10 muestra una comparacion entre concentraciones de NO calculadas por el
programa, utilizando diferentes métodos, se puede observar como en el modelo de equilibrio
quimico la cantidad de NO es muy elevada para mezclas pobres decrece rapidamente, mientras

que el otro modelo recomendado para las emisiones de NO tiene mejores resultados.

En general, todos los resultados son cualitativamente correctos; En la figura 4-2, se
aprecia la exactitud del modelo hasta antes del inicio de la combustion, donde luego difiere
ligeramente, y a los 130°, como este modelo no contempla la apertura de la valvula de descarga,

se separan las graficas nuevamente.
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El mecanismo de Zeldovich, también muestra cualitativamente una prediccién
correcta, siendo el que mas diferencias tiene, se especula que se debe, para mezclas pobres, a
que la temperatura de flama adiabatica estimada y la temperatura a la que llega la mezcla al
comprimirse son elevadas con respecto a la real, y siendo que el modelo es sensible a la
temperatura de manera exponencial, sus efectos son mas notorios, y de manera general, el
combustible utilizado también es una idealizacion; Las estimaciones de NO también son muy
sensibles a la ley de quemado, y siendo que se utilizaron parametros fijos al variar la relacién de
equivalencia, estas estimaciones se alejan de acuerdo a la diferencia entre las caracteristicas del

quemado para cada relacion de equivalencia.
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5 Conclusiones

Se desarrollé un programa en el lenguaje de programacion FORTRAN90 usando
subrutinas desarrolladas y otras basadas en codigos de FORTRAN descritos por Ferguson [8]
para simular la termodindmica de motores de combustion interna encendidos por chispa. Asi
como la introduccién del modelo de formaciéon de NO en la zona de gases quemados,

conocido como mecanismo de Zeldovich, descrito por Heywood [3].

De estas simulaciones, tomando en cuenta consideraciones que se asemejen a las
condiciones de operacion de un motor instrumentado del cual se tienen datos experimentales
de variables de interés, se obtienen resultados que se comparan con los resultados originales
del motor, demuestra que el cédigo produce resultados suficientemente precisos y con un
comportamiento esperado, logrando el objetivo de esta tesis, al tener un programa simple,

rapido y preciso para simular las caracteristicas principales de un motor.

El programa posee una gran eficiencia computacional, y gracias a esto se puede utilizar
como prueba preliminar sobre una variedad de combustibles alternativos, relaciones aire-

combustible, dimensiones del cilindro, etc.

Algunos de los modelos aqui empleados, como la ley de quemado, tiene coeficientes de
ajuste para la forma especifica de un motor; En este trabajo se utilizan valores recomendados,
sin embargo dicho modelo podria perfeccionarse basado en alguna aplicacién en particular, asi
como incluir nuevos modelos al programa sobre diferentes categorias, por ejemplo la dinamica
de fluidos a través de las valvulas de escape y admision, la friccion del motor como funcién del
régimen de giro, modelos de emisiones de hidrocarburos, modelo de retraso a la ignicion, etc.
Cualquiera de las categorias podria desarrollarse y modelarse como trabajo a futuro usando

como base este modelo para el estudio de una aplicacién en particular.

El programa puede utilizarse también de manera didactica para entender como afectan
los diversos parametros de funcionamiento contemplados en el rendimiento general del motor.
Es una manera de obtener una primera aproximacion util en diversas aplicaciones como

predicciones generales de disefio.
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Apéndice A Descripcion del modelo en Fortran 90

Componentes del modelo

El modelo requiere muchas ecuaciones que, a veces no se relacionan entre si, por lo que las
funciones sélo se usan bajo ciertas circunstancias. El codigo se puede dividir en las siguientes

subsecciones:

e Declaracién de datos, parametros y variables

e Geometria del motor, valores de referencia atmosféricos, parametros de combustion,

composicion de gases e inicializacion de variables de interés.
e Calculo de volumen, area, masa y fraccion de masa quemada instantaneas
e Calculo del coeficiente de transferencia de calor por conveccion
e Propiedades instantaneas de la mezcla aire combustible y gases residuales (FARG)
e Calculo de las propiedades de los gases producto de la combustion (ECP)
e (Calculo del NO formado

e M:¢étodos de Runge-Kutta para resolver la presion, temperatura de gases en ambas

zonas, pérdidas de calor, trabajo realizado, pérdidas por fugas

e FEscritura de datos en texto

El propésito de dichas sub secciones es para una facil identificaciéon del proceso asi como
aislar los calculos que no son independientes y poder modificar los datos o parametros de un

proceso

Descripcion general, geometria del modelo, valores atmosféricos y

variables

El cédigo en Fortran comienza con la definiciéon de parametros que se utilizan para los

calculos, variables, constantes y valores de referencia, empezando por la geometria del motor:
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IPARAMETROS GECMETRICOS DEL COMPRESOR

FEAT#=3 D ldidmetro piston

FEAT#=3 L lcarrera del piston

REAL*E a Ilradio cigiefial .determinado a partir de la carrera del cilindro
REAL*E b llong biela.determinado a partir de la carrers del cilindro
FEAL*E pi Inumnerc pi

FEAL=E Vd Ivolunen desplazado

REAT=E C loconstante de proporciconalidad

FEAL=3 RC Ilrelacion de compresion

IDATOS ADICIONALES DEL MOTCOR

REAL#*2 rpm lrevoluciones por minuto

REAL*E t=g.ts langulo de inicic de la combustidn en grados v radianes
REAL*3 tdg.td lduracidn del la combustidn en grados v radianes

FEAL*E Tw ltenperatura de las paredes del cilindro (constante)
REAL=R E lep=zilon carreras(2biela)

REAL=E R ICte gas ideal

REAT %3 h, Voomb, Vmot IWoschni coeficiente conwvectiwvo

FEAT#*E C1,C2, Tprom, Pmot |

FEAL#*E Fmr IFraccicn de masa residual

Después se inicializan variables de interés, se declaran condiciones iniciales y variables
para el calculo de propiedades termodinamicas de las mezclas de gases, ademas de declarar las

subrutinas de calculo para las ecuaciones diferenciales de presion, temperaturas y formacion de

NO

| VARIABLES

FEAL=ES Tb.Thb0 ltenperatura de gases guenados

EEAL=2 Tu,Tul ltenperatura de gases no quenados

REAL=S t0 langulo inicial

REAL=Z P.PO |Presion en la cémara

FEAL=S dt ldiferencial del angulo

FEAL=E vol, wolp IWolumnen en la camara v derivada del wolumen
REAL=E m Imasza contenida en el cilindro

REAL=E X lfraccion de masa gquemada

REAL=S Wrlk0, wrk ltrabajo

FEAL=EZ QL.QLO IPérdida de calor por conveccidn

FEAL=E3 HL.LHLO |Pérdida de energia por blowby

FEAL=E Mw IPe=o molecular de la mezcla de gazes a la =alida

ICONDICIONES INICIALES v wariables de método numérico

FEAL*ES Patm lpresion atmno=fericsa
REAL=3 Tin ltemperatura inicial
FEAL*E angi langulo inicial

REAL=E w Ivelozidad angular
REAL=H3 Vo lvolumen espacioc muerto
REATL=Z V1 Ivolumsen en PHI

REATL=8 ml Ima=za inicial

|COMPOSICION DE GASES NO QUEHADOS
FEAT#*8 phi Irelacion de equivalencia
REAL#8 Hu, Uu,Wu,Su, CPu, DLYLFu,DLVLTu |Entalpia, energia interna. wolumen especifico.
lentropia calor especifico. de mezcla de aire-combustible-residuales

REAL., DIMEHSION {6) :: ¥Yu larreglo de composiciones molares ds la mezcla
Ide aire fresco v gas residual 1=C02  2=H20 3=H2 4=02 S=C0 o=H2

ICOMPOSICION DE GASES QUEMADOS
|para conbustibles del tipo C_slfa H_bets 0 _gamna v Tenpsratura de flama adisbitica
lcambiar =l tipo de combustible en subrutinas FARG v ECP
REAL=8 Tadb,cHO, cNOO, HOavg, HOawgl, nHO ITenperatura de flama adiabdtica, concentracion molar de
IO por zeldovich [mol-cm3], fraccion masica de HO, peso molecular ds HO
REAL#8 Hb,Ub, Vb, Sb, CPh, DLVLTh, DLVLEhL

FEAL. DIHEHNSICH (113} . Y¥b larreglo de conpoziciones molares de los gases producto de la combustion
11=C0Z2 2=H20. 3=H2  4=02 5=C0, &=H2 7=H, 8=0. 9=0H. 10=HO
integer :: i,IER IContadores de iteracion i, IER == un paramnetro de error de ECP

external f,.masa, fracp,frac,areau.areab, dV .V, £1.£2.£3,£4,£5,dTh. tenpu, ECP.FARG,dHL, dQL. dWrk. Zeldo, dNOavg

Basados en estas en parametros definidos y constantes, se calculan los parametros del motor



56

¥b=0
HOawgl=0 lfraccidn de masa de HO
mHO=30 Imaza mnolecular HO  [g-mol]
|PARAMETROS GEOMETRICOS DEL COMPRESOR
D=.1 I Diametro piston m]
L=.1 lLongitud biela m]
a=L- 2.0 Imanivela 1-2 de la carresra m]
b=4 0%a lbiela ? de la carrera m]
pi=4 . 0O=atan(l.0) ICon=tante pi (15 decimales)
Vd=pi=*D#*D=Ll-4 0 Ivolunen desplazado [m**]]
C=.8 lcosf fugas [s%x—1]
IDatos adicionales del motor
rpm =2000 | rewsmin]
RC=10 lrelacion de presiones 1]
t=g=325. ! grados]
tdg=60. ! grados=]
te=tzg*pi-180.0 | rad]
td=tdg=pi-~180.0 | rad]
Tw=420 ! K]
E=L~{2=h} lepsilon del piston 1]
Fnr=0.1 Imasa residual 104 1]
ICONDICIONES INICIALES v wariables de método nunérico
Patm=1ES |Fre=zion atnosferica Fa]
Tin=350 I Tenperatura inicial H]
angi=pi ldngulo inicial de la biela 180 rad]
R=8.314472 ICte uniwver=zal de loz gases n*%3%PaKomal ]
FO=Patn IFresion inicial Fa]
t0=angi langulo inicial rad]
dt=pi~180 ltanafio de paso rad]
Tul=Tin ITenperatura no quemnados inicial [K]
ThO=0 I Tenperatura quenados inicial K]
QLO=0 Iperdida=s de calor iniciales J]
HLO=0 IFPérdidas por fugas iniciales J]
Wrk0=0 ITrabajo inicial J1
i=0

o [cmex3xMPa K mol]

gazes quenados antes de t=ts temperatura 0

ICOMPOSICION DE GASES
|

Tadb=1000
IPHT = .3
lotro=

w=rpm¥2*pi- 60
Vo=Vd{RC-1)
W1=Vc+Vd

ml=V1-{Yu*le-3)

laproximnado
lrelacion de equivalencia

Ivelocidad angular
lvolumen de espacioc muerto
lvolumen de el cilindro en PMS

CALL FARG(PO-Patm, Tul,phi, Fnr.Hu, T, Vu,Su, ¥u, CPu, DLVLTu, DLVLEu)

Imasa inicial

——

[rad =]
[me*x3]
[maes3 ]

[kg]

Una vez inicializados dichos valores, se empieza un ciclo, para calcular para cada

angulo del cigiiefial, el volumen, la rapidez de cambio de volumen, la masa contenida en el

cilindro, la fraccién de masa quemada y el coeficiente de transferencia de calor por conveccion,

asi como la solucion a las ecuaciones3.66-3.76, y por el método de Runge-Kutta

do while (t0<(541*pi 180))

CALL V{Vc RC.E.t0,Vol)

CALL dV(Vc,RC,E, t0,Volp)
CALL masa(C, t0.angi. Ml w.m)
CALL frac(tl.t=, td.X)

1
| Wozchni

Cl=2 .28

if {tO0<t=) then
ca=0

el=e

C2=.00324

end if
Ymot=Cl=2*L*RPH-60
Fnot=Fatm*{V1-vol )%=l 3
Tprom={1-X)=Tul+X=Th0

'h=500

Voomb=C2%(Vd*Tin) . { Patn*V1)*{P0-Fnot )

lvglocidad media del piston

h=3 26%({(P0-1e3)%x Q)% (Vmot+Voonb)exe 8) 0 (D*x 2)%{Tprom*x 53)))
!

lzaso constante
lza=zo variable




CALL rk4P(t0,.FP0,dt. £ .masa. fracp. frac.arean. areab, dV. V.
CALL rkd4bi{t0,P0,dt.dTb ,masa,fracp.frac.areau,areab.dV.V,
CALL rkdu(t0, F0,dt, temnpu, masa. fracp. frac. areau.areab.dV.V,
CALL rldQ{t0, QL0 dt,. Ve ,RC.E. t=.td, w.pi.D.h, Tul, Thl, Tw, QL)
CALL rkdW(t0, wrk0.dt PO.Vz RC.E wrk)

CALL rldH(t0 HLO.dt.t=s.td.C.angi M1.w, 1000%Hu, 1000=HL, HL)
FO=F

Th0=Thb

Tul=Tu

QLO=0L

Wrll=vwrk

HLO=HL

t0=t0+dt

i=i+1

end do

Para valores del angulo del cigtiefial menores al de inicio de la combustion, solo se
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calculan las propiedades de FARG, durante la combustion se calcula primero la temperatura de

flama adiabatica, para calcular las propiedades ECP, que incluye las especies quimicas en

equilibrio, que a su vez sirven para calcular la formaciéon de NO, ademas de que se sigue

calculando las propiedades de FARG. Después de la combustion tnicamente se calcula ECP.

if (i<=tsg-angi- pi*180+tdg) then lcalcular las propiedades de lo
CALL FARG(PO-Patm,Tul,phi,Fnr, Hu, Tu, Vu, Su, ¥Yu, CPu, DLVLTu, DLYLPu)
end if
l#%——calculo de temp flama adb
IF ({i==145) THEH lcuando t0 alcanza t=. inicio de comb. la temp de quenados
D0 WHILE (ABS{Hb-Hu)».1) |REFITE NEWTON RAFHSON HASTA QUE LA ENTALPIA DE PRODUCTOS ¥ ENTALFI
CALL ECF (PO-Patm,Tadb, PHI Hb, Ub, ¥b,Shb, ¥b, CPb, DLVLTh, DLVLFL, v, IER}
Tadb=Tadb+.1 lprobar con un nuevo valor de temperatura
END DO

cNOO={ (6E+16-S0RT( Tadb ) *EXP(—69090. Tadb)*( { Th(4)* (P 1E6 ) R-Tadb)** 5)%(Yh(3)*(E-1E6 )R Tadh) )*dt.-w)
CAIL rk4N({t0, Noavgl dt.ts, td, cHOD, n¥O, Vh, HOavg)

Iyrite (20.21) phi 'YB{1) .¥B(2} . ¥B(1) CYB(4) JYR(GS) CYE(6) CYB(7)
Th0=Tadb

l#%——fin de calcublo de temp flama adb

ELSE IF (tD<t=s) THEHN lantes de la combustion temp guenados es cero
E?Sé IF {t0:{t=+td)) THENW ldespues de combustion la temp de inguenados ez cero
EED_IF
IF ({i:tsg-angi- pi*180). AND. (i<=tsg-angi-pi=l80+tdg) ) then IDURAHTE LA DURACION DE Li COMBUSTION RESTL

CALL ECP (P0~Patm,Th0 PHI Hb,Ub,¥b, Sb,¥b, CPb, DLYLTh, DLVLFDb, Hw, IER)
CALL rkd4Z(cHOO,Yh, Thd, dt, w, P.cHO)

CALL rkd4H({t0, HOavgl, dt,ts,td, cHOO, nHO, Vb, HOavg)

cHOO=cHO

HOawgl=HDavg

if (¥==1) then

write {20, 21) phi L100=YB({1) .100%Y¥B{2)} L 100=YE(3) .100=YE{4) L 100=YB(5) .10
21  format (£8.2 J1ES.2 J1E9.2 L1ES.2 J1E9 .2 J1E9 .2 J1E9.2 J1E9 .2
end if

END IF

IF {(i»ts=g-angi-pi*180+tdg) THEN
CALL ECP (P0~Patm, Tb0, PHI.Hb, Ub, ¥b,5b,¥b,CPb, DLVLTDL, DLVLEDL, Hw, IER)
END IF

Todo este proceso se repite para diferentes valores de la relacion de equivalencia ¢, los

datos se escriben en diferentes archivos de texto para poder importarlos desde otros

programas, por ejemplo Microsoft Excel, para la visualizacion de datos.

open(dl, file="'conpt txt') Ilpara escribir la composicidn quimica final para cada walor de phi

open(l0,file="datos. t=xt') lpara escribir los resultados sobre datos. t=t
open(2l, file="conp. t=xt') Ilpara escribir la composicion quimica =sobre comp.tx=t
open( 30, file="wv=phi. txt') Ipara escribir walores de Tadb v fraccidn molar de HO. con respecto a phi
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if (¥==1) then
writs (20.21) phi .100%YB(1)
21 format  (£8.2 1E9.2 IE
end if

. 100%VE(2) . 100%VE(3) .100%YE(4)  100%YE(S)  100+YE(6) .100%¥B(7) .100«YB(8) .100%YB(3) .100%YB(10) . 100%VE(11). YB(10)*P0/R/Th0%VbsMy
9.2, 1E9.2 L1ES.2 J1ES.2 J1E9.2 L1E3.2 J1E3.2 L1E9.2 J1E9.2  1E9.2 ,1E9.2 )

if (mod(i,10)==0) th linprinir los resultados cada = grados
i

en
£ (abs(phi='8)<.01) then

write (10.11) i _1E6*Val X (PO/1ES  .ThO . Tud  .Urk0 . QLO . 1E3*n  HLO  Tprom
4 2£8.0 (8.2 8

11 format( .£6.3 0 .f8.0 _f8.0 _fB.0 .£8.3 _.f8. 2 {80 )
lwrite (=,12) 1,1000000*Vol,X ,PO~LE6,ThO,Tul, Wrko, L, 1000%n, HL ! pantalla
112 format( 14, f8.0.f6 3.f8.2.£6.0.£8.0.£8.0.18 0.8 3.§8.2 ! pantalla

if (X»0)  then

write (40.15) i . 100%YB{1) .100%YB(2) . 100%YB(3) _100%VB(4) . L00%YB(5) L100%YBEE) L L00%YB(7) L100%YB(8) L 100%YB(9) L100%YE(10) .100%VB{11
15 format( id4 ,1E9.2 1E9.Z ,1E9.2 L1E9.2 L1E9.2 J1E9 2 L1E9.2 L1E9.2 JES 2 1E9.2  L1E9.3
end i
end if
end if

write (30,16) phi,Tadb, HOavgO=1E+06*Hu w0
16 format (f8 2.£10 2.£10.0)
write (* 18) ' phi=' phi

Subrutinas

A continuacion se describira de manera general cada una de las subrutinas:

| external f,masa, fracp.frac,areau,areab, dV,. V. £1,.£2, £3,£4,£5, dTh, tempu, ECP, FARG, dHL, dQL, dWrlk, Zeldo. dHOawg |

f: Corresponde a la ecuacion 3.66, que involucra a la ecuaciones 3.67-3.71, manda a llamar cada

subrutina para calcular a aun angulo dado, todos los valores de la ecuacion

|
IFUHCION DE LA DERIVADA de P

subroutine f(t.P.Vc.RC.E. t=, td.C.angi Ml .w.pi.D.h.Tu.Th, Tw. Vb, Cpb. DLVLTh, DLVLPL, hb, Vu, Cpu. DLVLTu. DLVLPu, hu, dP)
implicit none

FEAL#*Z t.P. Vo ,RC.E. t=.td.C.angi Ml . w.pi.D . h.Tu.Th, Tw.dP
REAL=S ¥b, Cpb, DLYLTL. DLVLFb, hb. Wu, Cpu, DLVLTu, DLVLPu, hu

REAL#*Z Vol . Volp.X.d¥. m.aru.arb.A1.B1.C1, D1 . E1

external nasa, fracp. frac,areau,areab dV. V. £1,£2,£3,£4 {5

CALL V{Vc.RC E .t Vol)

CALL dV(Vc.RC.E.t.volp)
CALL fracit.ts, td X)

CALL fracpit.ts, td.dX)
CALL masa{C.t,angi.Ml w. m)
CALL areaui{pi,D.wol X, aru)
CALL areabipi,D.wol. X, arb)

CALL fl(m,.Volp Vol C v, A1)

CALL f2(h.m,w.Vb,.Cpb, DLVLTb, arb. Th, Tw, Vu.Cpu, DLVLTu, aru,. Tu B1)
CALL £3(Vb.Vu dX DLVLTbL.hu hb Cpb.Th X C. w.C1l)

CALL £4{X,Vb,.Cpb,Tb.DLVLTb.F.DLVLPbL.D1)

CALL £5{X,Vu,Cpu,Tu,DLVLTu.F.DLVLPu.El)

dP=(A41+B1+C1)~(D1+E1}
end subroutine f

dTb: calcula la ecuacion 3.72, de manera similar a f, con la particularidad de que su valor es

discreto, ya que mientras no exista combustion, el valor de esta derivada es cero
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|
IFUNCICH DE Li DERIVADA de TE

subroutine dThi{t P, ¥c RC.E.t=s.td,. C.angi . Ml v, pi.D.h, Tu.Tb, Tw.¥b,Cpb, DLVLTb. DIVLFb, hb, Vu. Cpu, DLYLTu, DLVLPu, hu, tenpb)
implicit none

REEAT=S t.P. Vo ,RC.E . ts.td.C angi. ¥l . w.pi.D. h.Tu.Th, Tw.dP, temnpb
REAL=3 :: ¥b,Cpb,DLVLTL, DLVLFb. hb, Vi, Cpu DLVLTu,DLVLPu. hu
EEAT=5 Yol Volp. X.d¥.m,aru,arb,. 41, B1,C1,D1 E1

external masa, fracp, frac,areau.areab, dV. V. £1,.£2,.£3,£4.£5
CALL V(Vc RC. E.t ¥Wol)

CALL d¥{Vc RC,E.t.volp)

CALL frac(t.t=s, td, ¥}

CALL fracp(t.ts, td. dX)

CALL masa(C.t.angi. Ml w.mn)

CALL areau(pi.D.vol. X aru)

CALL areab({pi.D.wol.X, arb)

CALL f1(m. Volp Vol.C. v, A1)

CALL £2(h.m,w,Vb,Cpb,DIVLTb, arb, Tb, Tw, ¥u, Cpu, DLVLTu, aru, Tu, B1)
CALL £3(Vb,Vu,df.DLVLTb, hu, kb, Cpb,Tb,X,C, w.C1)

CALL £4(X.Vb,Cpb,Th,DLVLTb. F, DIVLFb, D1}

CALL £5(X.Vu,Cpu,Tu.DLVLTu.F,DIVLPu.E1)

dP={41+B1+C1) - (D1+EL)

if {E»0)then

tenpb=—h/n-w Cph-E®irb*({Th-Tw) +Vb-Cpb*DLVLTh*dP+{ hu-hb )z Cpb* (dX-{ E-X*X)*C-y)
elss

end subroutine dTh

dTu: calcula la ecuacion 3.73, como dTb, con la particularidad de que al finalizar la

combustion, la derivada adquiere el valor de cero.

!
IFUNCION DE Li DERIVADA de TU

subroutine tempuit.P. Vo RC.E.ts.td.C.angi Hl.w.pi.D.h.Tu. Tb, Tw. Vb, Cpb, DLVLTh, DLVLEb. hb, Vu. Cpu, DLVLTu, DLVLPu, hu, dTu}
implicit none

REAL=*S . : +.P.Vo,RC.E t=.td.C.angi.Hl.w,pi.D.h.Tu,.Th, Tw,dTu.dP
RE4L*8 :: V¥b.Cpb DLVLTEL. DLYLFbL. hb. ¥a. Cpu DLVLTu.DLVLPu. hu
REAL=*S . : Vol Volp.X.d¥ m.aru.arb.Al B1,C1.D1.E1

external masa.fracp.frac. areau.areab.dV. V. £1.£2.£3.f4 5
CALL V(Vc RC.E.t . Vol)}

CALL dV(¥Vc . RC.E.t.wolp)

CALL fracit,ts,td, X}

CALL fracp(t.t=s. td.dxX)

CALL masaf{C.t.angi Ml w.m)

CALL areau(pi.D.vol.X aru)

CALL areabi{pi.D.wol. X, arb)

fi{mn.Volp.Vol.C, w A1)

CALL f2(h.m.w.¥b.Cpb. DLVLTb.arb.Tbh. Tw. Vu, Cpu.DL¥LTu. aru. Tu B1)
£3(Vb, Wu,d¥X, DLVLTb, hu hb, Cpb. Tb. X, C. w . C1)
CALL f4(X.Vb.Cpb.Tb.DLYLTh.P.DLVLPb.D1)

CALL f5(X.Vu,Cpu, Tu, DLVLTu P DLVLPu, E1}
dP=(A1+B14+C1)-(D1+E1)

if (X<1.0) then

dTu=-h/n<w Cpu{1-x)*®hru*{Tu-Tw)+Vu-Cpu*DLVLTu*dP
else

dTu=0

end if

end subroutine tempu

dQL: corresponde a la ecuacién 3.75, cuantifica la variacion de las pérdidas de calor, llamando

otras subrutinas para los paraimetros necesarios

|
subroutine dQL(t Vo RC. E. ts. td.w,pi.D.h,Tu,Th, Tw,QLp)

inplicit none

real#®d £, Vo ,RC.E.ts. td.w.pi.D.h.Tu.Th. Tw.QLp. Vol . X

external ¥V, frac

CALL V(Vc.RC.E.t.Vol)

CALL fracit.t=s.td X)

QOLp =(h*({pi*D*D 2+4%Vol /D) w)%*{z** G*(Tb-Tw)+({1-H** 5)*{Tu-Tw))
end subroutine dQL

Las subrutinas dHL, para contabilizar las pérdidas de energfa por combustible fugado (3.79),
dNOavg, para contabilizar la cantidad de NO en los gases de escape (3.104), asi como V (3.53)
y dV su derivada, areau (3.47), areab (3.46), masa (3.52) son de forma similar a la subrutina

dQL.
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Mientras que las subrutinas frac (3.2), su derivada fracp y, f1,{2,f3,f4 y £5 (3.67-3.71) dependen

del valor de la fraccién de masa quemada.

|
subroutine fracit,t=s, td X}
implicit none

FEAL=S :: t, t=, td X . pi
pi=4 . O®atan(l.0)

if (t<t=) then

=0

el=ze 1f{tr{t=+td)) then
=1

else

= 5%({l-co=(pi*{t—-t=)-td))
end if

end subroutine frac

|
subroutine fracp(t.ts,td, di)
implicit none

FEEAL=S :: t, t=, td,. d¥. pi

pi=4 . O®atan(l.0)

if (t<t=) then

dX=0

elze 1f{t>{ts+td)) then

d¥X=0

el=e

di= S¥pi¥=zin{pi*{t—t=s)- td)- td
end if

end subroutine fracp

|
subroutine fl1{m, Volp, Vol C w, A1)
inplicit none

FEAL#8 :: m, Volp,Vol, C,w, Al
Al=(1l/mi*{wvalp+wvol*xc w)

end subroutine £1

|
subroutine £2(h.m.w.¥b, Cpb, DLVLTb, axrb. Th, Tw. Vu, Cpu, DLYLTu, arwu. Tu.B1)
implicit none

FEAT#*8 :: h.m.w. Vb, Cpb.DI¥LTh. arb.Th. Tw, Vu. Cpu, DLVLTu. aru. Tu. Bl

if (Tb==0) then lHo gquenados solamnente

Bl=Vu Cpu*DLVLTuxAru*{Tu-Tw) Tu

elze if (Tu==0) then IQuenados solanente
Bl1=Vb-Cpb*DLVLTh*Arb*{Th-Tw)-Th

sl=e | Durante la conbusticon

Bl={h- m~w)%* (Vb Cpbh*DLVLTh*®Arb*({Th-Tw) Th + Vu Cpu*DLVLTuiru#*{Tu—Tw)-Tu)
end if

end subroutine f2

|
subroutine £3(VE, Vu, dX DIYLTh. hu. hb, Cpb, Th. X, 2, w.C1)
implicit none

REAL*8 :: Vb, WVu,dX DLVLTb.hu.hb.Cpb.Th. X.C.w.C1

if (Tb==0) then

C1l=0

el=e
Cl=—{Vb-Vu)*dH—Vh*DLVLTh#* (hu-hb) . Cpb-Th*{d¥— (X-X*X{ ) =C w)
end if

end subroutine £3

|
subroutine £4(X.Vb,.Cpb.Th, DLVLTE,P.DLYLFE.D1)
implicit none

REAL*E :: X, Vb.Cpb,Tbhb.DLVLTbL.F.DLVLFL.D1

if (Tb==0) then

D1=0

el=e

D1=H%*{Vb*=2 -Cpb-Th*DLVLTh**2+Vbh -P*DLVLFhL)

end 1f

end subroutine f4

|
subroutine £5(X,.Vu,Cpu, Tu, DLVLTu,FP.DLVLFu, E1)
implicit none

REAL#*8 :: X, Vu.Cpu,Tu,DLVLTu,.F.DLVLPu.E1l

if (Tu==0) then

El=0

el=ze

El={1-H)*(Vu**2 -Cpu/Tu*DLVLTu**2+Vu-F*DLVLPu)
end 1f

end subroutine £5

|
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Por otra parte las subrutinas k4 se utilizan para resolver las distintas ecuaciones diferenciales
por el método de Runge-Kutta de cuarto orden, el valor inicial de Tb, es cero, mientras que el
valor de Tu finalizada la combustion es cero, ademas cuando 8 = 6 (el inicio de la
combustién, se inicia un calculo de propiedades de los gases quemados, a una temperatura de
flama adiabatica propuesta, Tadb, que va cambiando hasta cumplir que la entalpia de los gases
producto de la combustion es igual a la de los reactivos, aire, combustible y gases residuales

(FARG), que serfa el primer valor de Tb para comenzar a resolver la ecuacion diferencial 3.72

|
IRunge kutta PRESION

subroutine rkdP(t0, PO, dt, f masa,fracp. frac,arsau, sreab. dV, ¥ £1,£2 £3,£4 £5 Ve RC.E . ts, td.C.angi M1, w,pi, D h, Tu, Tb, Tw, Vb, Cpb, DIVLTh, DLVLPb, hb, Yu, Cpu, DIVLTu, DLVIPu, hu, P)
implicit none

dt
REAL=38 ¥o.RC.E.ts. td.C.angi Ml w. pi.D.h.Tu.Tb. Tw
REAL=8 ¥b.Cpb, DIVLTh, DLVLPb, kb, ¥u, Cpu, DLVLTu, DIVLPu, hu
sxternal f, masa, fracp.frac, aresu, aresb.dV, V. £1,£2,£3, £4,£5
REAL=8 g0.g1.g2.g3.t0.t1.t2.t3 F PO.F1.F2 P3

CALL £(t0,P0.¥c, RC. E t=,td,C angi Ml v, pi,D.h, Tu, Tb, Tw. ¥b, Cpb, DLVLTL, DLVLFb, hb, ¥u, Cpu, DLVLTu, DLV¥LPu, hu, g0} lcalculo de K1
t1 = t0 + dt ~ 2 0D+00

P1 = PO + dt = g0 ~ 2 0D+00

CAIL £(t1.P1,¥c, RC. E t=,td,C angi. Ml v, pi,D.h, T, Tb, Tw. ¥b, Cpb, DLVLTE, DLVLFb, hb, ¥u, Cpu, DLVLTu, DLV¥LPu, hu, g1} 1K2

t2 = t0 + dt ~ 2 0D+00

P2 = PO + dt = gl ~ 2 0D+00

CALL £(t2.P2. Vo RC.E ts td.C.angi Ml w.pi. D h.Tu.Th. Tw. ¥b. Cpb.DLVLTb. DLVLFb. hb, ¥u. Cpu.DLVLTu. DL¥LPu. hu. g2} K3

t3 = t0 + dt

P3 = F0 + dt = g2

CALL £(t3.P3. Vo RC.E ts. td.C.angi Ml w.pi. D h.Tu.Th. Tw. ¥b. Cpb.DLVLTb. DLVLFb. hb, ¥u. Cpu.DLVLTu. DL¥LPu. hu.g3) .21

P =P0 +dt * { gl + 2.0D400 * gl + 2. 0D+00 * g2 + g3 ) ~/ 6.00+00 IV14d

return
END SUBROUTINE rk4P

l#%——calculo de temp flama adb

IF {i==145) THEN lcusndo t0 alcanza ts, inicio de comb, la temp de quenados es temp fama adiah
DO WHILE (ABS(Hb-Huj)>.1) IREPITE NEWTON RAPHSON HASTA QUE LA ENTALPIA DE PRODUCTOS ¥ ENTALPIA DE COMBUSTIELE SEAN IGUALES
CALL ECP (PO0-Patm,Tadb,.PHI.Hb, Ub, ¥b. 5b, ¥b. CFb, DLVLTh, DLVLPL, Mw, IER)

Tadb=Tadb+.1 |probar con un nusvo valor de temperatura

END DO

CHOO={ { 6E+16-S0RT( Tadb ) *EXP{-69090 Tadh)*{ [ Yh{4 )% (P 1E6 ) R-Tadh)®* C)®(Vh(3)*[F-1E6) R-Tadb)i®dt y) Ilvalor inicial de concentracion de HO
CALL rkd4N(t0, NOavgQ. dt, ts,td,cHOD, mNO, Vb, HOawg)

lyrite (20.21) phi "¥B{1) .YB(2) .¥B(3) CYE(4) ¥B(5) CYE(6) C¥BL7) CYB(8) LYE(9) _YB(10) . ¥B{11)
Thbi=Tadb

l#%——fin de calcublo de tenp flams adb

Tipos de combustible y Propiedades de los gases

Por udltimo, las subrutinas ECP y FARG, siguen la metodologia de Ferguson [8] [12], para
FARG, recibe como datos de entrada condiciones iniciales y caracteristicas de funcionamiento,

como se muestra en la seccion de cédigo a continuacion:

SUEROUTINE FARG(F T.FHI.F.H.U.¥ 5 ¥ CP DLVLT,DLVLP)
! PROPOSITO:
| CALCULAR TAS PROPIEDADES DE Li MEZCLA DE ATRE., COMBUSTIBLE ¥ GASES RESIDUALES

DADOS LOS SIGUIENTES DATOS
P - FRESION [BAR]
T - TEMFERATURA [K]
PHI - RELACION DE EQUIVALENCIA

F - FRACCION DE MASa RESIDUAL
DEVUELVE -
H - ENTALPIA [1/G)
U - ENERGIA INTERNA [J1/G]
¥ - VOLUMEN ESPECIFICO [CH*x3-G]
S -  ENTROPIA [J-G K]
¥ - VECTOR DE SEIS DIMENSIONES COMPUESTO DE FRACCIONES HOLARES
1=C0z  2=H20  3=N2 4=02 5=C0 f=H2

CP - CATOR ESPECIFICO & PRESION CONSTANTE

DLVLE Derivada de LOG VOLUMEN CON RESPECTO & LOG TEMPERATURA A PRESION COHSTANTE

DLVLE Derivada de LOG VOLUMEN CON RESFECTO & LOG PRESICON A4 TEMPERATURA CONSTANTE
OBSERVACIONES

1 VALIDO PARA J00<TCLO00  sesesexxn

2 ASUME QUE EL COMEUSTIBLE ES GASOLINA CPHI? (SE PUEDE CAMBIAR EN LOS DATOS)

3 ENTAFIAS DE ©O2 H2z N2 ¥ CiS) SE POHEN CERO A UNA T=298K

4 L4 FREACCION MOLAR DEL COMBUSTIELE = 1 - SUMA DE ¥i(I)
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Es aqui donde se insertan los datos del combustible que se utiliza en el motor, utilizando las
ecuaciones 3.93-3.95, y también los valores para cada una de las especies quimicas a considerar

como parte de la mezcla de gases, que en este caso son 0, las variables DLVLT y DLVLP

zz:gg 22:52 que aparecen en las ecuaciones 3.68-3.73, en el caso

representan los términos

de FARG, son para los gases no quemados, (subindice u)

IDATOS DEL COMBUOSTIELE
|

| COMBUSTIELE
Icombustible 'gasolina' % Ferguson
alfas?; botasli; gamas; delta-d;
ot icientess e B6s2 6 037702 -1 801505 -3 ERsoE40d 15 45]:

lcombustible 'diesel' % Ferguson
\alfa 14 4; beta=24 9: gama=0. dalta D

=0 bo
‘DDE{)DlEntES [7. 9710 1 1954E-01 -3 SBEBE 0s -1 9335E+D4 1 7379]

lcombustible 'metano’ % Ferguson
‘alfa 1: beta=4: gama=0. delta=0.
al

=11} do el
‘Eoefn:).entes [1.971324 7 871586E-03 -1 048592E-06 -9 930422E+403 8.873728]1;

lcombustible 'metanol' % Ferguson
|alfasl; betasi; ganasl. dslfa<i.

ci do el
\:05(1:1ent55 [1 779819 1 262503E-02 -3 624890E-06 -2 525420E+04 1 S0884E+01]:

Icombustible 'nitromstans’ ¥ Ferguson
|alfasl; betasi; ganas2. delfesl.
bo

cli do el
\:05(1:1ent55 [t 412633 2 087101E-02 —8 142134E-06 -1 026351E+04 1 917126E+01];

lcombustible 'benceno' % Ferguson
|alfash; betase: ganac0 delfa-d

= a0 =0
‘DDE{)DlEntES [ 2 545087 4 79554E7D2 —2 030765E-05 8 782234E+03 3 348825E+01]:

lcombustible 'toluenc' % Raine
lalfa=7. beta=8: gama=0: delta=0:
| al b0 = di =0
lcoeficientes=[-2 09053 5 654331s-2 -2 350992e-5 4331 441411 34 55418257]:

lcombustible 'iscoctano' % Raine
lalfa=8. beta=18: g ma=0: \:lelLa o:
| =) dn =0

lcosficientes=[6 678}3—1 8 398}3—2 —3.334E-5 -3 05BE+4 2 351E+1]:

DATA ALFA-7.0-, BETA-/17.0-7, GAMA-0.-, DELTA-D.- A0-4.0652~, BO-6.0977E-02/, CO--1.8801E-05-, DO--3.S880E+04/, E0-15. 45~
! TABLA DE DATOS PaRA LOS GASES
11=C02 2=H20 3=N2 4=02 5=CO 6=H2

Por otro lado la subrutina FARG recibe unicamente valores de presion, temperatura y relacion
de equivalencia, y calcula las propiedades fisicas de una mezcla de gases ideales que consta de
11 especies, que posteriormente se utiliza dicha composicién para calcular la formacion de NO
pot el mecanismo de Zeldovich, en esta subrutina se encuentra el analisis quimico de los gases
del capitulo 3.3, reduciendo las 12 incégnitas (11 fracciones molares y un numero de moles
totales) a 4 fracciones para reducir las operaciones, puesto que itera esta solucion durante la
determinacién de Tadb y una vez determinada, también lo resuelve durante cada paso de 8

mientras dure la combustién.
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|
SUBROUTINE ECP (P. T. PHI. H. U ¥ 5 ¥ CP. DLVLT. DLVLP.Mw. IER)
USE MSIMSL |PARA FODER USiR LIBRERIAS IMSL
[

FROPOSITO
CALCULAR LAS PROPIEDADES TERMODINAMACIAS DE LOS PRODUCTOS DE COMBUSTION
EN EQUILIERIO

DATOS DE ENTRADA
— PRESION (BAR)

T - TEHFERATURA (K)

PHI — RETACION DE EQUIVATENCIA ATRE-COMBUSTIELE

DEVUELVE :
~ ENTHALFIA (I/G)

ENERGCIZ INTERNA (1-G)

VOLUKEY ESPECIFICO (CHx3/G)

ENTROPIA (J/G/K]

VECTOR DE COMFOSICION DE LAS FRACIONES MOLARES

=i

1=C02. 2=H20, 3=N2 4=02 G5=CO, 6=H2 7=H, 8=0, 9=0H, 10=HO 11= N

| CP — CALOR ESPECIFICO A FRESION CONSTANTE (J-G/K)
| DLVLT — DERIVADA DE LOG VOLUMEN CON RESFECTO A4 1OG
! TEMPERATURA & PRESION CONSTANTE
! DLVLP — DERIVADA DE LOG VOLUMEN CON RESPECTO A4 LOG
| FRESION A4 TEMFERATURA CONSTANTE
| IER - MENSAJE DE ERROR

! 0- RMAT

! 1 — FALL: EN CONVERGENCIA: CICLO DE COMPOSICION

| 2 — Li RELACION DE EQUIVALENCIA ES MUV ALTA: CAREOHOS

| OTRAS ESPECIES SE FUEDEN FORMAR

| HOTAS

! WALIDO SOLO PaRA 300<T<4000

| EL COMEUSTIELE ES| GASOLINA. LOS DATOS DEL COMEUSTIBLE SE PUEDEN CAMBIAR

| I1AS ENTALPIAS DE H2 02 N2 ¥ C(5) SON CERO A 238K

! SUBRUTINAS REQUERIDAS FARG(FUEL ATR RESIDUAL GASES) ¥ LEQIF(DE LA LIBERIA IMSL)

! IMSL (INTERWATIOHAL MATHEMATICAL AND STADISTICAL LIBRARIES PACKAGE)

| LEQIF (LINEAR EQUATION SOLUTION. FULL MATRICES({VIRTUAL MEMORY WERSION

| *% LEQIF ES REEMPFLAZADA POR LSIRG (MAS INFORMACTON IMSL LIERARIES REFERENCE (FRO EDITION) EN IHNFO VIEW MICROSOFT DEVELOPER STUDIO FORTRAN POUER STATION 4 .0}
! 5. 5I SE TIENEN ESTIMADOS PARA ¥(TI).T=1,10 ; SE DEBEN INTRODUCIR COMO VALORES DE ENTRADA PARA LA SUBRUTINA

! DE OTR& FORMA INTRODUCIR CEROS ¥ EL PROGRAMA HARA ESTIMACIONES

L

Todo este proceso se hace a lo largo de una vuelta (compresion [-180°,0°], expansion
[0°,180°]) y se repite para diferentes valores de ¢ para analizar la influencia de la cantidad de

aire en la mezcla.

El diagrama de flujo del programa se muestra en la siguiente pagina mostrando el

funcionamiento general del programa.



Inicio

Declaracion de variables

-
h 4

Inicializacidn de variables
condiciones iniciales
v encabezados para resultados de cada ciclo

r

Calculo de Velumen, cambio de volumen,
masa, fraccién de masa quemada

iexiste combustign?

¢ theta = theta s 7

calculo de temperatura de flama adiabatica Tadb
Th = Tadb

iha finalizado
la combustion?

NO

célcule de composicién y propiedades termodinamicas
de la mezcla aire-combustible y gases residuales (FARG)

itheta= theta_s+theta d?

Escribir compesicién de gases
quemados al términe de la combustién

-«
hd
-
h 4
célcule de compesicién y propiedades FARG y ECP v

calcule de formacién de NO

calculo de propiedades de gases
producte de la combustion (ECP)

calcule de la presidn, temperatura de gases quemados,
temperatura de gases no quemados, pérdidas por conveccién,
trabajo realizado, pérdidas por fugas

iTerminé el ciclo en theta?

theta=theta+d(theta)

Escribir resultades de NO total en el escape.
relacién de eguivalencia,
petencia del moter,
Temperatura de flama adiabstica

{Terminé el ciclo en phi?
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Program

Apéndice B: Programa del modelo de dos zonas

Dzvarll

implicit none

integer

REAL*8 pobre=.9,
REAL*8 D
REAL*8 L
REAL*8 a

REAL*8 b

REAL*8 pi
REAL*8 Vd
REAL*8 C

REAL*8 RC

IDATOS
REAL*8
REAL*8

rpm
tsg,ts
REAL*8 tdg,td
REAL*8 Tw

REAL*8 E

REAL*8 R

REAL*8 h,Vcomb,Vmot
REAL*8
REAL*8 Fmr
I'VARIABLES
REAL*8 Th,TbO
REAL*8 Tu,Tu0
REAL*8 t0
REAL*8 P, PO
REAL*8 dt
REAL*8 vol,volp
REAL*8 m

REAL*8 X

REAL*8 wrkO,wrk
REAL*8 QL,QLO
REAL*8 HL,HLO
REAL*8 Mw

Cl,C2,Tprom,Pmot

* .9, rica=1.1
| PARAMETROS GEOMETRICOS DEL COMPRESOR

ADICIONALES DEL MOTOR

Ididmetro pistoén

Icarrera del pistoén

lradio ciguenal ,determinado a partir de la carrera del
I'cilindro

Tongitud biela, determinado a partir de Ta jcarrera del
Icilindro

I'numero pi

lvolumen desplazado

!constante de proporcionalidad para blowby

Irelacién de compresion

I'revoluciones por minuto

langulo de inicio de Ta combustién en grados y radianes
!duracion de la combustidén en grados y radianes
Itemperatura de las paredes de ci1indro (constante)
lépsilon carrera/(2biela)

ICte gas ideal

!woschni coeficiente convectivo

!Fraccion de masa residual

Itemperatura de gases quemados

'temperatura de gases no quemados

ldngulo inicial

!Presién en la camara

!diferencial del angulo

Ivolumen en la cdmara y derivada del volumen
Imasa contenida en el cilindro

!fraccion de masa quemada

I'trabajo

'Perd1da de calor por convecciodn

IPérdida de energia por blowby

!Peso molecular de Ta mezcla de gases a la salida

ICONDICIONES INICIALES y variables de método numérico

REAL*8
REAL*8 Tin
REAL*8 angi
REAL*8 w
REAL*8 Vc
REAL*8 V1
REAL*8 ml

Patm

I COMPOSICION DE GASES NO QUEMADOS

REAL*8 phi

REAL*8 Hu,Uu,Vu,Su,CPu,DLVLPU,DLVLTU

REAL, DIMENSION (6)

Yu

I|COMPOSICION DE GASES QUEMADOS
Ipara combustibles del tipo C_alfa H_beta O_gamma y Temperatura de flama adiabatica
Icambiar el tipo de combustible en subrutinas FARG y ECP

REAL*8 Tadb,cNO,cNOO,NOavg,NOoavg0,mNO

REAL*8 Hb,Ub,Vb,Sb,CPb,DLVth,DLVLPb
Ty

REAL, DIMENSION (11)

i,IER
external

Ipresioén atmosférica
Itemperatura inicial
ldngulo inicial
lvelocidad angular
lvolumen espacio muerto
lvolumen en PMI

Imasa inicial

Irelacion de equivalencia

lEntalpia, energia interna, volumen especifico,

lentropia calor especifico, de mezcla de aire-combustible-
'residuales

larreglo de composiciones molares de la mezcla
!de aire fresco y gas residual 1=C02 2=H20
15=C0 6=H2

3=N2 4=02

ITemperatura de flama adiabatica,
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concentracioéon molar de

INO por zeldovich [mol/cm3], fraccién masica de NO, peso

Imolecular de NO
larreglo de composiciones molares de Tos gases producto de 1a

Icombustiodn
5=C0, 6=H2 7=H, 8=0, 9=0H, 10=NO

11=C02 2=H20, 3=N2, 4=02,
IContadores de iteracion i, IER es un parametro de error de ECP

f,masa, fracp,frac,areau,areab,dv,v,f1,f2,f3,f4,f5,dTb, tempu, ECP, FARG, dHL,dQL,dwrk,Zeldo,dNOavg

open(30,file="vsphi.txt")

,'Tadb',
2A12,2A6)

write (30,34)'PHI'
34 format ( A5,

DO PHI=.7,1.5,.01
Yb=0

cercanos a la solucion
NOavg0=0

mNO=30

Imasa molecular NO

lescribir variaciéon de NOx y Tadb vs relacion de equivalencia

NO[ppm] ' ,'Pot' ,' PME' ! Encabezado file 30

linicializar las frcciones molares en cero al no conocer valore

Ifraccion de masa de NO
[g/mo1]

S




I PARAMETROS GEOMETRICOS DEL COMPRESOR

D =
L =.086
a =L/2.0
b =.143
pi =4.0*atan(1.0)
vd =pi*D*D*L/4.0
C =.8
IDatos adicionales del motor
rpm =2000
RC =11
tsg =360-20
tdg=60
Icasos quemado
IF (abs(phi-pobre)<.001) then
tsg=360-15
tdg=56
END IF
IF (abs(phi-1)<.001) then
tsg=360-15
tdg=50
END IF
IF (abs(phi-rica)<.001) then
tsg=360-15
tdg=45
END IF
ts =tsg*pi/180.0 !
td —tdg “pi/180.0 !
Tw =420
E _L/(2 “b)
Fmr =0

|CONDICIONES INICIALES y variables de método numérico

Patm=101.325e3
Tin=350
angi=pi
R=8.314472

PO=.596e5

t0=angi
dt=pi/180

TuO=T1in
Th0=0

QL0=0

HLO=0

wrk0=0

i=0

ICOMPOSICION DE GASES
[ R i Fedededededededededededededede el ddk
Tadb=2000

IPHI = .8

lotros

w=rpm*2*pi/60
vc=vd/(RC-1)

Vvl=vc+vd

e dedededededede

IDidmetro pistén [m]
ICcarrera del piston [m]
'radio ciglenal [m]
ILongitud de biela [m]
IConstante pi (8 decimales)
!volumen desplazado [m*+*3]
lcoef fugas [s**-1]

| [rev/min]
'relacién de presiones [1]
!general [grados]
lgeneral
Ipobre
lesteq
I'rica

[rad]

[rad]
I [K]
lépsilon del pistoén [1]
Imasa residual 10% [1]
!Presion atmosférica [Pa]
'Temperatura inicial [K]

[rad]

langulo inicial de 1a biela 180
[cm**3*MPa/K/mo1]

ICte universal de los gases

CALL FARG(PO/Patm TuO,phi,Fmr,Hu,Uu,VvVu,Su,Yu,CPu,DLVLTuU,DLVLPU)

ml=v1l/(vu*1le-3)

open(lO,fi1e='datos.txt')
open(20,file="comp.txt' )
open(38 £1}e— vsphi.txt' )

write (10,18)'PHI=',phi
18 format (A,f8.2)

lwrite (10,*)'ang Y

! E1 encabezado de Tlos datos
lwrite (10,*)'[grad] [cm3]

lwrite (20,18)'PHI=",phi

IPresion inicial [Pa]
langulo inicial [rad]
I'tamafio de paso [rad]
|Temperatura no quemados inicial [K]
ITemperatura quemados inicial [K]
!Pérdjdas de calor iniciales [3]
Ipérdidas por fugas iniciales [3]
ITrabajo inicial [3]
laproximado ) . [K]
Irelacién de equivalencia [1]
lvelocidad angular [rad/s]
lvolumen de espacio muerto [m**3]
Ivolumen del cilindro en PMS [m#**3]

Imasa inicial [kg]

lescribir los resultados sobre datos.txt

lescribir la composicion quimica sobre comp.txt

lescribir valores de Tadb y fraccidén de NO, con respecto a phi
lescribir la composicion quimica final para cada valor de phi

1f ((abs(ph1 1)< 001) or. ((abs(ph1 pobre)<.001)).or. (abs(phi-rica)<.001)) then

HL'

(7"

Tb
(K]

X P
(1]

Tu W
[K] 3]

QL m

[Bar] [3] [gr]
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end if

lwrite (*,*)'ang VX P Th Tu w QL m HL'

! E1 encabezado de_Tos datos en pantalla

lwrite (*,*)'[grad] [cm3]  [1] [Bar]  [K] [K] (3] (3] Lgrl  [31"

do while (t0<(541*pi/180))
CALL V(Vc,RC,E,t0,vol)

CALL dv(vc,RC,E,t0,volp)
CALL masa(cC,t0,angi,M1,w,m)
CALL frac(tO,ts,td,X)

| #edededededededededodedode e

Iwoschnji
Cc1=2.28

if (tO<ts) then
c2=0

else

C2=.00324

end if

Vmot=C1l*2*L*RPM/60

Pmot=Patm*(v1l/vol)**1.3

Tprom=(1-X) *Tu0+X*Th0

vcomb=C2*(vd*Tin)/(Patm*Vv1)*(PO-Pmot)

'h=500 lcaso constante
bf%L%@fg(?Q[}g%%iii§)*(§§¥T95+Vcomb)**.8)/((D**.2)*(Tprom**.53))) lcaso variable

if (i<=tsg-180+tdg) then ] . ]
Icalcular las propiedades de Tos gases no quemados hasta el final de la combustién (mientras
no se haya consumido )
CALL ;ARG(PO/Patm,TuO,ph1,Fmr,Hu,Uu,Vu,Su,Yu,CPu,DLVLTu,DLVLPu)
end i
I**--calculo de temperatura flama adiabatica B
IF (i==tsg-180) THEN !cuando tO=ts, inicio _de combustion, Tb=Tadb ]
DO WHILE (ABS(Hb-Hu)>.1) litera el %a1cu1o de Tadb hasta que las entalpias de productos y jreactivos
Isean iguales
CALL ECP (PO/Patm,Tadb,PHI,Hb,Ub,Vb,Sb,Yb,CPb,DLVLTb,DLVLPb,Mw,IER)
Tadb=Tadb+.1 Iprobar con un nuevo valor de temperatura

END DO
cNOO=((6E+16/SQRT(Tadb) *EXP(-69090/Tadb) *((Yb(4)*(P/1E6)/R/Tadb) **.5)*(Yb(3)*(P/1E6) /R/Tadb)) *dt/w)
!valor inicial de concentracién de NO
CALL rk4N(t0,Noavg0,dt,ts,td,cN00,mNO,Vb,NOavg)

lwrite (20,21) phi ,YB(L)  ,YB(2) ,YB(3) ,YB(4) ,YB(5) ,YB(6) ,YB(7) ,YB(8)
1,YB(9) ,YB(10) ,YB(11)
ThO0=Tadb
1**%--fin de calculo de temp flama adb
EBSEOIF (t0O<ts) THEN lantes de la combustion temp quemados es cero
ThO=
ELSE IF (tO>(ts+td)) THEN !despues de combustion Ta temp de inquemados es
cero
Tu0=0
END IF

IF ((i>tsg-180).AND. (i<=tsg-180+tdg) ) then !DURANTE LA DURACION DE LA COMBUSTION RESULEVE EL jEQUILIBRIO
QUIMICO POR NEWTON-RAPHSON

CALL ECP (PO/Patm,TbO,PHI,Hb,Ub,Vb,Sb,Yb,CPb,DLVLTb,DLVLPb,Mw,IER)

CALL rk4z(cNoO,Yb,TbhO,dt,w,P,cNO)

CALL rk4N(tO,NOavgO,dt,ts,td,cNOO,mNO,Vb,NOavg)

CNOO=cNO

NOavg0=NOavg

if (i==tsg+tdg-180) then lregistra Ta composicidén de los gases de escape al
final de 1a combustion

write (20,21) phi ,100*YB(1) ,100*YB(2) ,100*YB(3) ,100*YB(4) ,100*YB(5) ,100*YB(6) ,100*YB(7) ,100*YB(8)
,100*YB(9) ,100*YB(10) ,100*YB(11),YB(10)*PO/R/ThO*Vb*Mw

21 format (f8.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2
,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 )

end if
END IF

IF (i>tsg+tdg-180) THEN
CALL ECP (PO/Patm,Th0,PHI,Hb,Ub,Vb,Sb,Yb,CPb,DLVLTb,DLVLPb,Mw,IER)

END IF

if (mod(i,10)==0) then limprimir los resultados cada x grados
if ((abs(phi-1)<.001).or. (abs(phi-pobre)<.001).or. (abs(phi-rica)<.001)) then
write (10,11) i-180 ,1E6*Vvol ,X ,PO/1E5 ,TbO ,TuO ,wrkO ,QLO0  ,1E3*m ,HLO ,Tprom
11 format( i4 ,f8.0 ,f6.3 ,f8.2 ,f8.0 ,f8.0 ,f8.0 ,f8.0 ,f8.3 ,f8.2 ,f8.0 )
lwrite (*,12) 1i-180,1E6*vol,X ,P0/1E5,Tb0,Tu0,wrk0,QL,1E3*m,HLO I pantalla
112 format( i4,f8.0,f6.3,f8.2,f8.0,f8.0,f8.0,f8.0,f8.3,f8.2 ) I pantalla

if ((X>0).and.(X<.99)) then
write (40,15) i-180 ,100*YyB(1) ,100*YB(2),100*YB(3),100*YB(4),100*YB(5),100*YB(6),100*YB(7)
,100*YB(8),100*YB(9) ,100*YB(10) ,100*YB(11l)
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15 format( i4 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2
,1E9.2 ,1E9.2 ,1E9.2 )
end if
end if
end if

CALL rk4p(tO,PO,dt,f

,masa, fracp,frac,areau,areab,dv,v, f1,f2,f3,f4,f5,vc,RC,E, ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu0,ThO,Tw, .001*Vvb,1000*Cpb
,DLVLTb,DLVLPb,1000%hb, .001*vu,1000*Cpu,DLVLTU,DLVLPuU,1000*%hu,P) !runge kutta para resolver dp/dt

CALL rk4b(t0,PO,dt,dTb

,masa, fracp,frac,areau,areab,dv,v, f1,f2,f3,f4,f5,vc,RC,E, ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu0,Th0,Tw, .001*Vvb,1000*Cpb
,DLVLTb,DLVLPb,1000%hb, .001*vu,1000*Cpu,DLVLTU,DLVLPuU,1000*%hu,Th) !runge kutta para resolver dTb/dt

CALL

rk4u(t0,P0,dt, tempu,masa, fracp, frac,areau,areab,dv,v, f1,f2,f3,f4,f5,vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu0,ThO,
Tw, .001*Vvb,1000*Cpb,DLVLTb,DLVLPb,1000*hb, .001*Vvu,1000*Cpu,DLVLTu,DLVLPu,1000*hu, Tu) lrunge kutta para
resolver dTu/dt

CcALL rk4qQ(t0,qQLO0,dt,vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu0,Tb0,Tw,QL)

CALL rk4w(tO,wrk0,dt,P0,Vc,RC,E,wrk)

CALL rk4H(tO,HLO,dt,ts,td,C,ang1,M1,w,1000%Hu,1000*Hb,HL)

PO=P

Th0=Tb

TuO=Tu

QLO=QL

wrkO=wrk

HLO=HL

tO t0+dt

i=i+1

end do
lwrite (*,14) ' Temperatura de flama adb ',Tadb ,' [K]'
14 format (A,f6.1,A)
lprint * 've1oc1dad en rpm ', rpm
lwrite (’ 18) ' relacién de equ1va1enc1a ',ph
lwrite (*,13) ' NO en el escape ,NOavg0*1E+06*Mw/mNO, "' [ppm]’ Ifracciéon molar*1E+06
13 format (A,F10.2,A)
write (30, 16) phi, Tadb NOang*lE+06*Mw/mNO rpm*wrk0/2/60/1000,wrk0/vd/1E5
Iphi, Tadb NOx[ppm], Potenc1a , Presion med1a efectiva
16 format (f8 2,f10.2,f10.0,f8.2,8.2)
write (*,18) ' phi:',phi

dd lwrite (*,18) ' potencia=',rpm*wrk0/2/1000/60
end do

end program Dzvarll

I********wwwww****** nnnnn el dedededededehededehdeNdededehdehdedehdedhdedhdehddhddhdehddeddfhddhddddddhdid

IFUNCION DE LA DERIVADA de P
subroutine
f(t,pP,Vvc,RC,E, ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTuU,DLVLPU,hu,dP)

implicit none

REAL*8 :: t,P,Vc,RC,E, ts,td,C,angi,m1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,dP
REAL*8 :: vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu, DLVLPu hu
REAL*8 :: vol Vo1p X,dX,m,aru, arb Al,B1, C1 D1,E

external masa, fracp frac areau, areab dv Vv, fl f2,f3,f4,f5

CALL V(VC,RC,E,t,Vol)

CALL dV(Vc,RC,E,t,vo1p)

CALL frac(t,ts,td,X)

CALL fracp(t,ts,td,dx)

CALL masa(C,t,angi,M1,w,m)

CALL areau(p1 D, vo1 X, aru)

CALL areab(pi,D,vol,X,arb)

CALL f1(m, Vo1p Vo1 C w,Al)

CALL fZ(h,m,w,vb,Cpb,DLVLTb,arb,Tb,Tw,Vu,Cpu,DLVLTu,aru,Tu,Bl)

CALL f3(vb,Vvu,dX,DLVLTb,hu,hb,Cpb,Th,X,C,w,Cl1)

CALL f4(X,Vvb,Cpb,Tb,DLVLTb,P,DLVLPb,D1)

CALL fS(X,Vu,Cpu,Tu,DLVLTu,P,DLVLPu,El)

dP=(A1+B1+C1)/(D1+E1)

end subrout1ne f

1% ehkde el dedehdede e dded ek fddehfde el hdehddefddehddhhdehddehdde el ddhdhhddhn
IFUNCION DE LA DERIVADA de TB

subroutine
dTtb(t,P,Vvc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTuU,DLVLPU, hu, tempb)

implicit none

REAL*8 :: t,P,Vc,RC,E, ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,dP, tempb
REAL*8 :: vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu, hu
REAL*8 :: vol,volp,X,dX,m,aru,arb,Al,B1,C1,D1,E1

external masa,fracp,frac,areau,areab,dv,v,fl,f2,f3,f4,f5
CALL V(VC,RC,E,t,Vvol)

CALL dv(Vvc,RC,E,t,volp)

CALL frac(t,ts,td,X)

CALL fracp(t,ts,td,dXx)

CALL masa(C,t,angi,M1,w,m)

CALL areau(pi,D,vol,X,aru)

CALL areab(pi,D,vol,X,arb)




CALL f1(m,volp,vol,C,w,Al)

caLL f2¢h,m,w,Vvb,Cpb,DLVLTb,arb,Tb,Tw,Vu,Cpu,DLVLTuU,aru,Tu,B1l)
CALL f3(vb,Vvu,dXx,DLVLTb,hu,hb,Cpb,Th,X,C,w,Cl)

CALL f4(X,Vvb,Cpb,Tbh,DLVLTb,P,DLVLPb,D1)

caLL f5(X,Vu,Cpu,Tu,DLVLTu,P,DLVLPuU,EL)

dp=(A1+B1+C1)/(D1+E1)

if (X>0)then
t$mpb=—h/m/w/Cpb/x*Arb*(Tb—Tw)+vb/Cpb*DLVLTb*dP+(hu—hb)/x/Cpb*(dx—(x—x*x)*c/w)
else

tempb=0

end if

end subrout1ne dTb

| et dede DORORROROR)

fededededededededede ek

!FUNCION DE LA DERIVADA de TU
subroutine ) )
tempu(t,P,Vvc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPU, hu,dTu)

implicit none

REAL*8 :: t,P,Vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Tbh,Tw,dTu,dP
REAL*8 :: Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPuU,hu
REAL*8 :: Vol,volp,X,dX,m,aru,arb,Al,B1,C1,D1,E1

external masa,fracp, frac,areau,areab,dv,v,fl,f2,f3,f4,f5
CALL V(Vc,RC,E,t,Vvol)

CALL dv(vc,RC,E,t,volp)

CALL frac(t,ts,td,X)

CALL fracp(t,ts,td,dx)

CALL masa(C,t,angi,M1,w,m)

CALL areau(pi,D,vol,X,aru)

CALL areab(pi,D,vol,X,arb)

CcALL f1(m,volp,vol,C,w,Al)

cALL f2(h,m,w,Vb,Cpb,DLVLTb,arb,Tb,Tw,Vu,Cpu,DLVLTu,aru,Tu,Bl)

CALL f3(Vvb,Vvu,dXx,DLVLTb,hu,hb,Cpb,Th,X,C,w,C1)

CALL f4(X,Vb,Cpb,Tb,DLVLTb,P,DLVLPb,D1)

CALL f5(X,Vu,Cpu,Tu,DLVLTu,P,DLVLPuU,EL)

dpP=(A1+B1+C1)/(D1+E1)

if (X<1.0) then

d{u:—h/m/w/Cpu/(l—x)*Aru*(Tu—Tw)+Vu/Cpu*DLVLTu*dP

else

dTu=0

end if

end subroutine tempu

| Fededededdedehdeddhdehhdhddhdthdn edededededededehdedehdeddededehdehdedehdedddedhdhddehdedhdehddehddhdedhdehddehddhdlddidd
subroutine dQL(t,Vc,RC,E,ts,td,w,p1,D,h,Tu,Tb,Tw,QLp)

implicit none

real*8 t,vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,QLp,Vol,X

external Vv, frac

CALL V(Vc,RC,E,t,Vol)

CALL frac(t,ts,td,X)

QLp =(h* (p1 “D* D/2+4 *Vo1/D) /w)* (x**.5%(Thb-Tw)+(1-X**.5)*(Tu-Tw))

end subrout1ne dqQL

I******* Tedededededededdeddhk edededededededede
subroutine der(t,Vc,RC,E,PO,erp)
implicit none

real*8 vc,RC,E,t,volp,PO,wWrkp
external dv

CALL dV(Vc,RC,E,t,vo1p)

wrkp = PO*volp

end subrout1ne der

| ¥ s e e e e JOROROROROR
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subroutine dHL(t,C,angi,Ml,w,ts,td,Hu,Hb,HLp)
implicit none

real*8 C,t,angi,M1l,w,ts,td,Hu,Hb,m,X,HLp
external frac, masa

CALL frac(t,ts,td,X)

CALL masa(c t, angi M1,w, m)

HLp=C*m/w* ((1 X*X) *HU+X*X*Hb)

end subrout dHL

EXEEEEE JROROROROR

DROROROROROROROROROR,

subroutine dNOavg(t ts, td cNOO,mNO, Vb Noavgp)
implicit none

real*8 t,ts,td,cN0O0,mNO,Vb,NOavgp,dx

external frac

CALL fracp(t,ts,td,dx)

NOavgp=CNOO*mNO*Vb*dX

end subrout1ne dNOavg

[EEEEEEE e e o

Fdededededed

subroutine fl(m,Vo1p,Vo1,C,w,Al)
implicit none

REAL*8 :: m,Vvolp,vol,C,w,Al
Al=(1/m)*(volp+vol*c/w)

end subrout1ne f1

| # s s e e e e Sedededededede e s ORORORRORORORORORON.
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subroutine f2(h m,w,Vb,Cpb,DLVLTb, arb Tb Tw,Vu Cpu DLVLTu,aru,Tu, Bl)
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implicit none
REAL*8 :: h,m,w,Vvb,Cpb,DLVLTb,arb,Tb,Tw,Vvu,Cpu,DLVLTuU,aru,Tu,Bl

if (Tb==0) then INo quemados solamente
B1l=Vu/Cpu*DLVLTu*Aru*(Tu-Tw) /Tu
else if (Tu==0) then !Quemados solamente

Bl= vb/Cpb“DLVLTb*Arb*(Tb -Tw) /Tb

els Iburante Ta combustion
Bld(hém/w) (Vb/Cpb*DLVLTb*Arb* (Tb-Tw) /Tb + Vu/Cpu*DLVLTu*Aru*(Tu-Tw)/Tu)
end i

end subro
| e e
subroutine f3(vb vu, dX, DLVLTb hu, hb, Cpb Tb X,C,w, cl)
implicit none

REAL*8 :: Vb,Vu,dX,DLVLTb,hu,hb,Cpb,Tb,X,C,w,C1

if (Tb==0) then

e1;e
Clz—(¥b—Vu)*dx—vb*DLVLTb*(hu—hb)/Cpb/Tb*(dx—(x—x*x)*c/w)
end 1

end subroutine¢f3

EEEETEE DROROSORON.
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subroutine f4(X,vb, Cpb Tbh,DLVLTb,P,DLVLPb,D1)
impTlicit none

REAL*8 :: X,Vb,Cpb,Tb,DLVLTb,P,DLVLPb,D1

if (Tb==0) then

D1=0

else

DldX (Vb**2/Cpb/Tb*DLVLTb**2+Vb/P*DLVLPb)

end if

end subroutine f4

1%

subroutine f5(X,vu,Cpu,Tu,DLVLTuU,P,DLVLPU,EL)
1mp11c1t none

REAL*8 :: X,Vu,Cpu,Tu,DLVLTu,P,DLVLPuU,E1

if (Tu==0) then

E1=0

else

Eld(le) (Vu**2/Cpu/Tu*DLVLTU**2+Vu/P*DLVLPU)
end 1

end subroutine f5
!*********************

Fedededdehdefdd Nl Nl d A fddefddefdefdde Rl fddehdedddedfhdehdefdd Rl fddefddhdehddddn

subroutine v(vc,RC,E,T,Vvol)

1mp11c1t none

REAL*8 :: Vc,RC,T,E,Vol,r

r=(1-E*E* (s1n(t))** **% 5

vol=vc* (1+((RC- 1)/2) (1-cos(t)+(1-r)/E))
end sub
| dededededek % *
subroutine dv(vc,RC,E,T, vo1p)

1mp11c1t none

REAL*8 :: Vc,RC,E,T, vo1p r

r=1/((1- E’E’(s1n(t)) *Q)EH
VolP=vc*((RC-1)/2)*sin(t)* (1+E cos(t)/r)
end subrout1ne dv

I*******
subrout1ne areab(pi,D,vo1,x,arb)
implicit none

REAL*8 :: pi,D,vol,X,arb
arb=((pi*D*D/2)+(4*Vo1/D))*X**.5
end subrouti areab
!*******i Fedededededn
subroutine areau(pi,D,vol,X,aru)
implicit none

REAL*8 :: pi,D,vol,X,aru
aru=(pi*D*D/2+4*Vol/D)*(1-X**.5)
end subroutine areau

E
subrout1ne frac(t,ts,td,X)
1mp11c1t none

REAL*8 :: t,ts,td,X,pi,a,n
pi=4.0*atan(1.0)

a=5

n=2

if (t<ts) then

X_

e dededededededede edededededededede

Fedededededededededededefdde Nl fdde A deddedddehdehdefddddRd

Fedededededededdhn

edededededededefdededdefdedededefd el ddde el dedededededdNd

e dededededededede Fedededededededededededededed

else if(t>(ts+td)) then

X=1

else

IX=.5%(1- cos(p1 “(t- ts)/td)) lcoseno
X=1-EXP(-a*((t-ts)/td)**(n+1))

end if

end subroutine frac

| % e e e e e o JOSORRDROR

subroutine fracp(t,ts, td dx)
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implicit none

REAL*8 :: t,ts,td,dX,pi,a,n
pi=4.0%atan(1.0)

a=5

n=2

if (t<ts) then

dx=0

else if(t>(ts+td)) then

dx=0

else

ldX=.5*pi*sin(pi*(t-ts)/td)/td !coseno
dxz—EéP(—a*((t—ts)/td)**(n+1))*(—a*(n+1)*( ((t-ts)/td)**(n)) )/td
end i

end SUbrOUt1ne -Fr‘acp B Y
subrout1ne masa(c t,angi,M1l,w,m)
1mp11c1t none

REAL*8 :: C,t, ang1 M1,w,m

m=M1*EXP (- (C/w) (t- ang1))

!Runge kutta  PRESION
subroutine rk4p(t0, PO,
dt, f,masa, fracp, frac,areau,areab,dv,v,f1,f2,f3,f4,f5,vc,RC,E, ts, td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,Vb,Cpb,DLVLTDb,
DLVLPb,hb,Vvu,Cpu,DLVLTuU,DLVLPu,hu, P)
implicit none
REAL*8 dt
REAL*8 :: Vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1l,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw
REAL*8 :: Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu,hu
external f,masa,fracp,frac,areau,areab,dv,v,fl,f2,f3,f4,f5
REAL*8 ¢0,91,92,93,t0,t1,t2,t3,P,P0,P1,P2,P3
CcALL f(tO0,PO,Vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPU, hu,g0)
lcalculo de K1
tl = t0 + dt / 2.0D+00
PL = PO + dt * g0 / 2.0D+00
CALL f(tg P1,vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,Vvb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTuU,DLVLPU,hu,gl)
1K
= t0 + dt / 2.0D+00
=P0 + dt * gl / 2.0D+00
cALL f(t2,P2,vc,RC,E,ts,td,C,angi,mM1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPU,hu,g2)
K3

t3 = t0 + dt

P3 = PO + dt * g2

cALL f(t3,pP3,vc,RC,E,ts,td,C,angi,mM1,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPuU,hu,g3)

K4
=P0 +dt * ( g0 + 2.0D0+00 * gl + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00 Y1+

return
END SUBROU
I******* * *
IRuUNnge kutta T no quemados
subroutine rk4u(tO, P,
dt,tempu,masa,fracp,frac,areau,areab,dv,v,fl,fz,f3,f4,f5,Vc,RC,E,ts,td,C,angi,Ml,w,pi,D,h,TuO,Tb,Tw,Vb,Cpb,DL
VLTb,DLVLPb, hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu,hu, Tu)
implicit none

REAL*8 dt

REAL*8 :: Vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1l,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw

REAL*8 :: Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu,hu

external tempu,masa,fracp,frac,areau,areab,dv,v,fl,f2,f3,f4,f5

REAL*8 ¢0,91,92,93,t0,t1,t2,t3,P,Tu0,Tul,Tu2,Tu3

CALL
tempu(tO0,P,Vvc,RC,E, ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu0,Th,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPuU,hu,g0)

tl = t0 + dt / 2.0D+00

Tul = TuO + dt * g0 / 2.0D+00

CALL
tempu(tl,P,Vvc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tul,Th,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPU,hu,gl)

2 = t0 + dt / 2.0D+00

Tu2 = TuO + dt * gl / 2.0D+00

CALL
tempu(tZ,P,VS,RC,E,tS,td,C,angi,Ml,w,pi,D,h,Tu2,Tb,TW,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu,hu,gZ)

t3 = t0 + dt

Tu3 = Tu0 + dt * g2

CALL
tempu(t3,P,Vc,RC,E,ts,td,C,angi, M1 w,pi,D,h,Tu3,Th,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb, hb,Vu,Cpu,DLVLTU,DLVLPU,hu,g3)

Tu = Tu0 + dt * ( gO + 2.0D+00 * gl +2.0D+00 * gZ + 93 ) / 6.0D+00

return

e dededededededede
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IRunge kutta T quemados
subroutine rk4b(t0, P,
dt,dTb,masa,fracp,frac,areau,areab,dv,v,fl,f2,f3,f4,f5,Vc,RC,E,ts,td,C,angi,Ml,w,pi,D,h,Tu,TbO,Tw,Vb,Cpb,DLVL
Tb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu,hu, Tbh)
implicit none

REAL*8 dt




REAL*8 :: Vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1l,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw

REAL*8 :: Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vvu,Cpu,DLVLTuU,DLVLPU,hu

external dTb,masa,fracp,frac,areau,areab,dv,v,fl,f2,f3,f4,f5

REAL*8 g0,g1,92,93,t0,tl,t2,t3,P,Th0,Thl,Th2,Th3

CALL
dTb(t0,P,Vvc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Th0,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTuU,DLVLPuU, hu,g0)

tl = t0 + dt / 2.0D+00
Thl = ThO + dt * g0 / 2.0D+00

CALL

dTb(t1,P,VC,RC,E,ts, td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu, Tbl,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb, hb,Vu, Cpu,DLVLTU,DLVLPU, hu, g1)
t2 = t0 + dt / 2.0D+00
Th2 = TbO + dt * g1 / 2.0D+00

CALL
dTb(tZ,P,Vc,gc,E,ts,td,C,angi,Ml,w,pi,D,h,Tu,TbZ,Tw,Vb,Cpb,DLVLTb,DLVLPb,hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPu,hu,gZ)

t3 = t0 + dt

Th3 = ThO + dt * g2

CALL
dtb(t3,P,Vc,RC,E,ts,td,C,angi,M1,w,pi,D,h,Tu,Th3,Tw,Vb,Cpb,DLVLTh,DLVLPb, hb,Vu,Cpu,DLVLTu,DLVLPU, hu,g3)

Tbh = ThO + dt * ( g0 + 2.0D+00 * gl + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00

return
END SUBROUTINE KA st
IRunge kutta QL
subroutine rk4q(t0,qQL0,dt,vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Tb,Tw,QL)
implicit none

REAL*8 dt

REAL*8 :: Vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw

external dqL,V,frac

REAL*8 ¢0,g91,g92,93,t0,t1,t2,t3,QL0,QL1,QL2,QL3,qQL

CALL dqQL(tO0,vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,g0)

tl = t0 + dt / 2.0D+00

QLl = QLO + dt * g0 / 2.0D+00

CALL dqQL(tl,vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,gl)

t2 = t0 + dt / 2.0D+00

QL2 = QL0 + dt * gl / 2.0D+00

CALL dqQL(t2,Vvc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,g2)

t3 = t0 + dt

QL3 = QL0 + dt * g2

CALL dqL(t3,vc,RC,E,ts,td,w,pi,D,h,Tu,Th,Tw,g3)

QL = QL0 + dt * ( g0 + 2.0D+00 * gl + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00

return

IRunge kutta Trabajo realizado

subroutine rk4w(tO,wrkO0,dt,PO,Vvc,RC,E,wrk)

implicit none

REAL*8 dt

REAL*8 :: Vc,RC,E,PO

external dwrk,dv

REAL*8 ¢0,91,92,93,t0,t1,t2,t3,wrk0,wrkl,wrk2,wrk3,wrk

CALL dwrk(t0,vc,RC,E,P0,g0)
tl = t0 + dt / 2.0D+00
wrkl = wrkO + dt * g0 / 2.0D+00

CALL dwrk(tl,vc,RC,E,P0,gl)
t2 = t0 + dt / 2.0D+00
wrk2 = wrk0 + dt * gl / 2.0D+00
CALL dwrk(t2,vc,RC,E,P0,g2)
t3 = t0 + dt
wrk3 = wrk0 + dt * g2
CALL dwrk(t3,vc,RC,E,P0,g3)
wrk = wrkO + dt * ( g0 + 2.0D+00 * gl + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00
return
END SUBROUTINE rk4w

| fedededededde R L T T L Y

IRunge kutta H
subroutine rk4H(t0,HLO,dt,ts,td,C,angi,M1,w,Hu,Hb,HL)
implicit none

REAL*8 dt

REAL*8 :: ts,td,C,angi,M1l,w,Hu,Hb

external dHL,frac,masa

REAL*8 ¢0,91,92,93,t0,tl,t2,t3,HLO,HLL,HL2,HL3,HL

CALL dHL(t0,C,angi,M1l,w,ts,td,Hu,Hb,g0)
tl = t0 + dt / 2.0D+00
HL1 = HLO + dt * g0 / 2.0D+00

CALL dHL(tl,C,angi,M1l,w,ts,td,Hu,Hb,gl)




t2 = t0 + dt / 2.0D+00
HL2 = HLO + dt * gl / 2.0D+00

CALL dHL(t2,C,angi,M1l,w,ts,td,Hu,Hb,g2)
t3 = t0 + dt
HL3 = HLO + dt * g2

CALL dHL(t3,C,angi,M1l,w,ts,td,Hu,Hb,g3)
HL = HLO + dt * ( g0 + 2.0D+00 * gl + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00
Return

END SUBROUTINE rk4H
| Fedededededesd el dedeededededefededededefedede e ddedefdedehdefddefdededdededehdehdeNdefdededdeNdedddddd
IRunge kutta ze1dov1ch
subroutine rk4z(cNoO,Y,T,dt,w,P,CcNO)
implicit none
REAL*8 dt,T,w,P
REAL, DIMENSION (11) :: Y
REAL*8 ?O,gl,gz,g3,cN0,cNOO,cN01,cN02,cNO3
external zeldo
CALL zELDO(Y,T,w,P,cN00,g0)
cNOl = cNoO + dt * g0 / 2.0D+00
CALL ZELDO(Y,T,w,P,CcNO1,gl)
CcNO2 = cNoO + dt * gl / 2.0D+00
CALL ZELDO(Y,T,w,P,CNO2,g2)
CNO3 = cNOO + dt * g2
CALL zELDO(Y,T,w,P,cN03,g3)
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CNO = cNOO + dt * (g0 + 2.00+00 * g1 + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00 !rk para resolver la concentracion

de NO mol/cm3
return
D SUBROUTINE TKAZ st
IRunge kutta NO
subroutine rk4N(t0,NOavgO,dt,ts,td,cNOO,mNO,Vb,NOavg)
implicit none
REAL*8 dt
REAL*8 :: ts,td,CNOO,mNO,Vb
external dNoavg,fracp
REAL*8 ¢0,91,92,93,t0,tl,t2,t3,NOavg0,Noavgl,NOavg2,NOavg3,NOavg
CALL dNOavg(tO0,ts,td,cNo0,mNO,Vb,g0)
tl = t0 + dt / 2.0D+00
Noavgl = Noavg0 + dt * g0 / 2.0D+00
CALL dNoavg(tl,ts,td,cNOO,mNO,Vb,gl)
t2 = t0 + dt / 2.0D+00
NOavg2 = Noavg0 + dt * gl / 2.0D+00
CALL dNoavg(t2,ts,td,cNO0,mNO,Vb,g2)
t3 = t0 + dt
Noavg3 = NOoavg0 + dt * g2
CALL dNoavg(t3,ts,td,cNO0,mNO,Vb,g3)
NOoavg = NoavgO + dt * ( g0 + 2.0D+00 * gl + 2.0D+00 * g2 + g3 ) / 6.0D+00
return
END SUBROUTINE rk4N
| Sededededededest Fededededefe ek fdedehdefdedehdeddhde e hd el fddehdefddehdede el kel fhdefdedhdehddik
SUBROUTINE ZELDO(Y T,w,P, cNOO dNo) Iheywood
REAL,DIMENSION (3) +: Ri,Kf
REAL , DIMENSION (11) pr Y
real*8 T,w,P,R,dNO,p1i,cNOO
rea1 8 cNOe cOe cNZe cNe,c02e,cOHe !concentraciones molares de equilibrio en mol/cm**3
1=C02. 2= H20 3=N2, 4= 02, 5=CO, 6=H2 7=H, 8=0, 9=OH, 10=NO 11= N
R_8.314472 Im**B*Pa/K/mo'I 0 Ccm**3% MPa/K/mo1
pi=atan(4.0)
Kf(1)=1.8E+14*EXP(-38370/T) lem**3/mol*s
Kf(2)=1.8E+10*T*EXP(-4680/T) !cm**3/mol*s

Kf(3)=7.1E+13*EXP(-450/T) lem**3/mol*s
cNoe = Y(10)*(P/1E6)/R/T Imol/cm**3
coe = Y(8)*(P/1E6)/R/T

cN2e = Y(3)*(P/1E6)/R/T

cNe = Y(11)*(P/1E6)/R/T

co02e = Y(4)*(P/1E6)/R/T

COHe = Y(9)*(P/1E6)/R/T

Ri (1)=Kf(1l)*cOe*cN2e

Ri(2)=Kf(2)*cNe*c02e

Ri (3)=Kf(3)*cNe*cOHe
Kr=Ri(1)/(Ri(2)+Ri(3))

al=cN00/cNoe
dNO=2*(1-al**2)*(Ri(1)/(1+al*Kr))/w
end subroutine zeldo

SUBROUTINE FARG(P,T,PHI,F,H,U,V,S,Y,CP,DLVLT,DLVLP)
! PROPOSITO:
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CALCULAR LAS PROPIEDADES DE LA MEZCLA DE AIRE, COMBUSTIBLE Y GASES RESIDUALES
DADOS LOS SIGUIENTES DATOS

P - PRESION [BAR]

T TEMPERATURA [K]

PHI - RELACION DE EQUIVALENCIA
F - FRACCION DE MASA RESIDUAL
DEVUELVE:
H - ENTALPIA [J1/G]
u - ENERGIA INTERNA [1/G]
% - VOLUMEN ESPECIFICO [CM**3/G]
S - ENTROPIA [J/G/K]
Y - VECTOR DE SEIS DIMENSIONES COMPUESTO DE FRACCIONES MOLARES
1=C02 2=H20 3=N2 4=02 5=C0 6=H2
cpP - CALOR ESPECIFICO A PRESION CONSTANTE

DLVLP Derjvada de LOG VOLUMEN CON RESPECTO A LOG TEMPERATURA A PRESION CONSTANTE
DLVLP Derivada de LOG VOLUMEN CON RESPECTO A LOG PRESION A TEMPERATURA CONSTANTE

OBSERVACIONES
1 VALIDO PARA 300<T<1000Q  F#*w*wwxx
2 ASUME QUE EL COMBUSTIBLE ES GASOLINA C7H17 (SE PUEDE CAMBIAR EN LOS DATOS)
3 ENTAPIAS DE 02 H2 N2 Y c(s) SE PONEN CERO A UNA T=298K
4 LA FRACCION MOLAR DEL COMBUSTIBLE = 1 - SUMA DE Y(I)

e
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Fededededededefedededdededededededk

REAL M, MW, MRES, MFA, MFUEL, K, NU, N2
LOGICAL RICH,LEAN

REAL*8 P,T,PHI,F,H,U,V,S,CP,DLVLT,DLVLP
DIMENSION A(7,6), TABLE(6), M(6), NU(6), Y(6), CPO(6), HO(6), SO(6)

!DATOS DEL COMBUSTIBLE
| #ededededededeededededeededfededefededehdehdedehdefdededdefddehdehddehdefddehdefddefddddn

ICOMBUSTIBLE
Icombustible 'gasolina' % Ferguson
|a1fa 7; beta=17; gama=0; delta=0;

a0 b0 c0 e0
lcoef1c1entes [4.0652 6.0977E-02 -1.8801E-05 -3.5880E+04 15.45];
Icombustible 'diesel' % Ferguson
|a1fa 14.4; beta=24.9; gama=0; delta=0;

a0 bo c0 do e0

'coef1c1entes [7.9710 1.1954E-01 -3.6858E-05 -1.9385E+04 -1.7879];

Icombustible 'metano' % Ferguson

lalfa=1; beta=4; gama=0; delta=0;

!coeficientes=[1.971324 7.871586E-03 -1.048592E-06 -9.930422E+03 8.873728];
Icombustible 'metanol' % Ferguson

lalfa=1; beta=4; gama=1; delta=0;

Icoeficientes= [1 779819 1.262503E-02 -3.624890E-06 -2.525420E+04 1. 50884E+01];
Icombustible 'nitrometano' % Ferguson

lalfa=1; beta=3; gama=2; delta=1;

lcoeficientes=[1.412633 2.087101E-02 -8.142134E-06 -1.026351E+04 1.917126E+01];
Icombustible 'benceno' % Ferguson

lalfa=6; beta=6; gama=0; delta=0;

lcoeficientes=[-2.545087 4.79554E-02 -2.030765E-05 8.782234E+03 3.348825E+01];
Icombustible 'tolueno' % Raine

lalfa=7; beta=8; gama=0; delta=0;

lcoeficientes=[-2.09053 5.654331e-2 -2.350992e-5 4331.441411 34.55418257];
Icombustible 'isooctano' % Raine

lalfa=8; beta=18; gama=0; delta=0;

'coef1c1entes [6 678E 1 8 398E 2 —3 334E 5 —3 058E+4 2 351E+1],

| s s e e e e oo v e v
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DATA ALFA/7 0/, BETA/17 0/, GAMA/O /, DELTA/O / A0/4 0652/, B0/6.0977E-02/, c0/-1.8801E-05/, DO/-3.5880E+04/,

E0/15 45/
TABLA DE DATOS PARA LOS GASES
!l—COZ 2=H20 3=N2 4=02 5=C0 6=H2

A(1,1) = 0.24007797e+01
A(2,1) = 0.87350957E-02
A(3,1) = -0.66070878E-05
A(4,1) = 0.20021861E-08
A(5,1) = 0.63274039e-15
A(6,1) = -0.48377527E+05
A(7,1) = 0.96951457e+01
A(1,2) = 0.40701275e+01
A(2,2) = -0.11084499e-02
A(3,2) = 0.41521180€E-05
A(4,2) = -0.29637404E-08
A(5,2) = 0.80702103e-12
A(6,2) = -0.30279722E+05
A(7,2) = -0.32270046E+00
A(1,3) = 0.36748261E+01
A(2,3) = -0.12081500E-02
A(3,3) = 0.23240102E-05
A(4,3) = -0.63217559e-09

A(5,3) -0.22577253E-12
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-0.10611588E+04
0.23580424E+01
0.36255985E+01
0.18782184E-02
0.70554544E-05
0.67635137E-08
0.21555993E-11

-0.10475226E+04
0.43052778E+01
0.37100928E+01
0.16190964E-02
0.36923594E-05
0.20319674E-08
0.23953344E-12

-0.14356310E+05
0.29555350E+01
0.30574451E+01
0.26765200E-02

-0.58099162E-05
0.55210391E-08

-0.18122739e-11

-0.98890474E+03

-0.22997056E+01

OTROS DATOS
DATA RU/8.314472/, TABLE/-1.,1.,0.,0.,1.,-1./, M/44.01, 18.02, 28.008, 32.000, 28.01, 2.018/

ICALCULAR LA COMPUSICION DEL GAS RESIDUAL DE ACUERDO CON TABLA 3.3 FERGUSON PP 109
RICH = PHI .GT. 1.0

LEAN = .NOT.RICH

DLVLT = 1.0

DLVLP = -1.0

EPS = .21/(ALFA + .25%BETA -0.5%GAMA)

IF (RICH) GOTO 10

NU(1) = ALFA*PHI*EPS

NU(2) = BETA*PHI*EPS/2.

NU(C3) =0.79 + DELTA*PHI*EPS/2
NU(4) = 0.21*%(1.0 - PHI)
NU(5) = 0.

NU(6) = 0.

DCDT = 0.

GOTO 20

Z = 1000./T

K=EXP(2.743+z*(-1.761+z*(-1.611+2*0.2803)))
DKDT=-K*(-1.761+Z*(-3.222+2%0.8409))/1000.

Al = 1-K

B = 0.42-PHI*EPS*(2*ALFA-GAMA)+K*(0.42*(PHI-1.)+ALFA*PHI*EPS)
C = -0.42*ALFA*PHI*EPS* (PHI-1)*K

NU(5) = (-B+sqrt(B*B -4.*A1*C))/2./Al

DCDT = DKDT*(NU(5)**2 - NU(5)*(0.42%(PHI-1)+ALFA*PHI*EPS) + 0.42*ALFA*PHI*EPS*(PHI-1))/(2.*NU(5)*Al +

NU(1) = ALFA*PHI*EPS - NU(5)

NU(2) = .42 - PHI*EPS*(2.*ALFA - GAMA) + NU(5)
NU(3) =.79 + DELTA*PHI*EPS/2

NU(4) = 0.

NUC6) = .42*%(PHI - 1.) - NU(5)

CALCULAR LAS FRACCIONES MOLARES Y EL PESO MOLECURAR DEL RESIDUAL
TMOLES = 0.

DO 30 I = 1,6

TMOLES = TMOLES + NU(I)

MRES = 0.

DO 40 I = 1,6

Y(I) = NU(I)/TMOLES

MRES = MRES + Y(I)*M(I)

! CALCULAR LAS FRACCIONES MOLARES Y EL PESO MOLECULAR DEL AIRE-COMBUSTIBLE

50

60

FUEL = EPS*PHI/(1l. + EPS*PHI)

02 = .21/(1. + EPS*PHI)

N2 = .79/(1. + EPS*PHI)

MFA = FUEL*(12.01*ALFA + 1.008*BETA + 16.%*GAMA + 14.01*DELTA) + 32.%02 + 28.02%N2
CALCULAR LAS FRACCIONES MOLERAS DEL AIRE-COMBUSTIBLE RESIDUAL
YRES = F/(F + MRES/MFA*(1l. - F))

DO 50 1 = 1,6

Y(I) = Y(I)*YRES

YFUEL = FUEL*(1. - YRES)

Y(3) = Y(3) + N2*(1. - YRES)

Y(4) = Y(4) + 02%(1. - YRES)

CALCULAR LAS PROPIEDADES DE COMPONENTE

CPO(D) = A(L,I) + A2, I)*T + A(3,I)*T**2 + A(4,I)*T**3 + A(5,I)*T**4

HO(I) = ACL,I) + AC2,1)/2.*T + AQ3,I)/3.*T**2 + A(4,1)/4.*T**3 + A(5,1)/5.%*T**4 + A(6,I)/T
SOCI) = A(L,I)*DLOG(T) + A(2,I)*T + A(3,I)/2.*T**2 + A(4,1)/3.*T**3 + A(5,I)/4.%T**4 + A(7,I)
MFUEL = 12.01*ALFA + 1.008*BETA + 16.000%GAMA + 14.01*DELTA

CPEFUEL = AO + BO*T + CO*T*%2
HFUEL = AO + BO/2.*T + C0/3.*T**2 + DO/T
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SOFUEL = AO*DLOG(T) + BO*T + CO/2.*T**2 + EO
! CALCULAR LAS PROPIEDADES DE LA MEZCLA
H = HFUEL*YFUEL
S = (SOFUEL - ALOG(AMAX1(YFUEL,1.0E-25))*YFUEL)
CP = CPFUEL*YFUEL
MW = MFUEL*YFUEL
DO 70 I = 1,6
IF(Y(ID).LT.1.0E-25) GOTO 70

H = H + HO(D*Y(I)

S =S+ Y(D* (SO(I) - ALOG(Y(I)))

CP = CP + CPOCI)*Y(I) + HO(I)*T*TABLE(I)*DCDT*YRES/TMOLES
70 MW = MW + Y(I)*M(I)

R = RU/MW

H = R*T*H

U=H - R*T

V = 10.*R*T/P

S = R*(-DLOG(P/1) + S)  !P/Patm P/lbar

CP = R*CP

edededededefededededededede e Nl dehdefedededefdde el deddeddedehdededededdeddd

SUBROUTINE ECP (P, T, PHI, H, U, V, S, Y, CP, DLVLT, DLVLP,Mw, IER)
USE MSIMSL IPARA PODER USAR LIBRERIAS IMSL
|

PROPOSITO:
CALCULAR LAS PROPIEDADES TERMODINAMACIAS DE LOS PRODUCTOS DE COMBUSTION
EN EQUILIBRIO

DATOS DE ENTRADA:
P - PRESION (BAR)
T - TEMPERATURA (K)
PHI - RELACION DE EQUIVALENCIA AIRE-COMBUSTIBLE

DEVUELVE:
- ENTHALPIA (3/G)

- ENERGIA INTERNA (3/G)

VOLUMEN ESPECIFICO (CM**3/G)

- ENTROPIA (3/G/K)

- VECTOR DE COMPOSICION DE LAS FRACIONES MOLARES

<wn<czT
I

1=C02. 2=H20, 3=N2, 4=02, 5=CO, 6=H2 7=H, 8=0, 9=0H, 10=NO 11= N

CP - CALOR ESPECIFICO A PRESION CONSTANTE (3/G/K)
DLVLT - DERIVADA DE LOG VOLUMEN CON RESPECTO A LOG
TEMPERATURA A PRESION CONSTANTE
DLVLP - DERIVADA DE LOG VOLUMEN CON RESPECTO A LOG
PRESION A TEMPERATURA CONSTANTE
IER - MENSAJE DE ERROR
0 - NORMAL
1 - FALLA EN CONVERGENCIA: CICLO DE COMPOSICION
2 - LA RELACION DE EQUIVALENCIA ES MUY ALTA; CARBONOS
OTRAS ESPECIES SE PUEDEN FORMAR
NOTAS:
VALIDO SOLO PARA 300<T<4000
EL COMBUSTIBLE ES GASOLINA, LOS DATOS DEL COMBUSTIBLE SE PUEDEN CAMBIAR
LAS ENTALPIAS DE H2 02 N2 Y C(S) SON CERO A 298K
SUBRUTINAS REQUERIDAS FARG(FUEL AIR RESIDUAL GASES) Y LEQIF(DE LA LIBERIA IMSL)
IMSL (INTERNATIONAL MATHEMATICAL AND STADISTICAL LIBRARIES PACKAGE)
LEQIF (LINEAR EQUATION SOLUTION, FULL MATRICES(VIRTUAL MEMORY VERSION
#% LEQIF ES REEMPLAZADA POR LSLRG (MAS INFORMACION IMSL LIBRARIES REFERENCE (PRO EDITION) EN
NFO VIEW MICROSOFT DEVELOPER STUDIO FORTRAN POWER STATION 4.0)
5. SI SE TIENEN ESTIMADOS PARA Y(I),I=1,10 ; SE DEBEN INTRODUCIR COMO VALORES DE ENTRADA PARA

DPUWN R

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
I

LA SUBRUTINA i
! DE OTRA FORMA INTRODUCIR CEROS Y EL PROGRAMA HARA ESTIMACIONES

REAL*8 M, MW, K, KP, MT, MP
REAL*8 P,T,PHI,F,H,U,V,S,CP,DLVLT,DLVLP
LOGICAL CHECK
DIMENSION M(11), k(7), c(7), Y(11), p(3), B(4),soL(4), A(4,4), YO(6), KP(5,7), DFDT(4), DCDT(7),
DKDT(7), DCDP(7),DYDT(11), DYDP(11l), A0(7,11), DFDP(4), cPO(11l), HO(1l), sO(1l)
F=1.0 IPARA EL CASO EN Q FARG SEA REQUERIDO
! DATOS DEL COMBUSTIBLE
DATA ALFA/7.0/, BETHAl/17.0/, GAMA1l/0./, DELTA/0./
! DATOS DE CALOR ESPECIFICO DE GORDON AND MCBRDE (1971)

A0(1,1) = 0.44608041E+01
A0(2,1) = 0.30981719e-02
A0(3,1) = -0.12392571e-05
A0(4,1) = 0.22741325e-09
A0(5,1) = -0.15525954E-13
A0(6,1) = -0.48961442E+05

A0(7,1) -0.98635982E+00

0.27167633E+01
0.29451374€E-02

>
o
~
N
N
—
I




A0(7,7)
A0(1,8)

A0(7,8)

A0(1,9)
A0(2,9)
A0(3,9)
A0(4,9)
A0(5,9)
A0(6,9)
A0(7,9)

A0(1,10)
A0(2,10)
A0(3,10)
A0(4,10)
A0(5,10)
A0(6,10)
A0(7,10)

A0(1,11)
A0(2,11)
A0(3,11)
A0(4,11)
A0(5,11)
A0(6,11)
A0(7,11)
|

KP(1,1)
KP(2,1)
KP(3,1)
KP(4,1)
KP(5,1)

KP(1,2)

AUINWHEREN OO0OO0OO0OO0OO0O0O OO0OO0OO00O0OO0

.80224374E-06
.10226682E-09
.48472145€E-14
.29905826E+05
.66305671E+01

.28963194E+01
.15154866E-02
.57235277€E-06
.99807393E-10
.65223555E-14
.90586184E+03
.61615148E+01

.36219535E+01
.73618264E-03
.19652228E-06
.36201558E-10
.28945627E-14
.12019825E+04
.36150960E+01

.29840696E+01
.14891390E-02
.57899684E-06
.10364577E-09
.69353550E-14
.14245228E+05
.63479156E+01

.31001901E+01
.51119464E-03
.52644210€E-07
.34909973E-10
.36945345E-14
.87738042E+03
.19629421E+01

0.25000000E+01
.00000000E+00
.00000000E+00
.00000000E+00
.00000000E+00
.25471627€E+05
.46011763E+00

.25420596E+01
.27550619E-04
.31028033E-08
.45510674E-11
.43680515E-15
.29230803E+05
.49203080E+01

.29106427E+01
.95931650E-03
.19441702E-06
.13756646E-10
.14224542E-15
.39353815E+04
.54423445e+01

.31890000E+01
.13382281E-02
.52899318E-06
.95919332E-10
.64847932E-14
.98283290E+04
.67458126E+01

.41594293E+00
.74890600E-04
.19023667E-07
.02262387E-11
.03609790E-15
.61337748E+04
.64960986E+00
DATOS DE CONSTANTE DE EQUILIBRIO DE OLIKARA AND BORMAN (1975)

8.432168E+00
0:267269E+01
- 242484E-08

.310805E+00

112464E+05
745744E-04
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KP(2,2)
KP(3,2)
KP(4,2)
KP(5,2)

KP(1,3)
KP(2,3)
KP(3,3)
KP(4,3)
KP(5,3)

KP(1,4)
KP(2,4)
KP(3,4)
KP(4,4)
KP(5,4)

KP(1,5)
KP(2,5)
KP(3,5)
KP(4,5)
KP(5,5)

KP(1,6)
KP(2,6)
KP(3,6)
KP(4,6)
KP(5,6)
KP(1,7)
KP(2,7)
KP(3,7)
KP(4,7)
KP(5,7)
|

|

10

30
40
20

-0.129540€E+05
0.321779e+01
.738336E-04
0.344645E-08

o n
|
o

-0.141784€E+00
-0.213308E+04
.853461E+00
0.355015e-04
-0.310227€E-08

I wn
o

0.150879e-01
-0.470959€e+04
0.646096E+00
0.272805E-05
-0.154444€E-08

-0.752364E+00
0.124210€E+05
-0.260286E+01
0.259556E-03
-0.162687E-07

-0.415302E-02
0.148627E+05
-0.475746E+01
0.124699€-03
-0.900227€E-08

3.89716E-01
-2.45828E+04
3.14505E+00
-9.63730E-05
5.85643E-09

PESOS MOLECULARES

DATA M/44.01, 18.02, 28.008, 32., 28.01, 2.018, 1.009, 16.,17.009, 30.004,14.006/
DATOS ADICIONALES

DATA MAXITS/100/, TOL/3.0E-05/, RU/8.31434/
ASEGUR?RSE DE QUE NO SE FORMARA CARBON SOLIDO

IER =

EPS = .210/(ALFA + 0.25*BETHALl - 0.5*GAMA1)
IF(PHIO.GT. (.210/EPS/(0.5*ALFA - 0.5%*GAMA1)) ) RETURN
IER =

DECIDIR SI SE REQUIERE UN ESTIMADO INICIAL PARA Y()
0 SI T61000 EN CUYO CASO FARG() SERA SUFICIENTE
SUM =

Do 10 T = 1,11

SUM = SUM + Y(I)

IF( T .GT. 1000. .AND. SUM .GT. 0.998) GO TO 20
CALL FARG(P,T,PHI,F,H,U,V,S,Y0,CP,DLVLT,DLVLP)

Do 30 T = 1,11

Y(1) =0

DO 40 I = 1,6

Y(I) = YO(I)

IFC T .LE. 1000. ) RETURN

CONTINUE

EVALUAR LAS CONSTANTES REQUERIDAS

PATM = .9869233*P

DOI-=1,7
K(I) v %P.**(KP(l,I)*DLOG(T/lOOO.) + KP(2,I)/T + KP(3,I) + KP(4,I)*T + KP(5,I)*T*T)
en [o]
Cc(1) = K(1)/SQRT(PATM)
C(2) = K(2)/SQRT(PATM)
c(3) = K(3)
c(4) = kK(4)
c(5) = K(5)*SQRT(PATM)
c(6) = K(6)*SQRT(PATM)
C(7) = K(7)/SQRT(PATM)
D(1) = BETHAL/ALFA
D(2) = (GAMAl + .42/EPS/PHI)/ALFA
D(3) = (DELTA + 1.58/EPS/PHI)/ALFA

PREPARAR LA ITERACION PARA EL CICLO ITERATIVO NEWTON-RAPHSON E
INTRODUCIR TRICK PARA PREVENIR INESTABILIDADES CERCA DE PHI=1
TRICK = 10.

CHECK = ABS(PHI - 1.0) .LT. TOL

IF(CHECK) PHI= PHI*(1.0 + SIGN(TOL,PHI - 1.0))

ICHECK = 0

DO 5 J = 1,MAXITS

Do 4 311 = 1,11

Y(33) = AMIN1(1.0,AMAX1(Y(33),1.0E-25))

0.5*C(1)/SQRT(Y(6))

0.5*%C(2)/SQRT(Y(4))
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D94 = 0.5*C(3)*SQRT(Y(6)/Y(4))
D96 = 0.5*C(3)*SQRT(Y(4)/Y(6))
D103 = 0.5 C(4)*SQRT(Y(4)/Y(3))
D104 = 0.5*C(4)*SQRT(Y(3)/Y(4))
D24 = 0.5% C(S) *Y(6) /SQRT(Y(4))
D26 = C(5)* SQRT(Y( ))
D14 = 0.5*C(6)*Y(5)/SQRT(Y(4))
D15 = C(6)*SQRT(Y(4))
D113 = 0.5*C(7)/SQRT(Y(3))
A(1,1) = 1. + D103 + D113
A(1,2) = D14 + D24 + 1. +D84 + D104 + D94
A(1,3) = D15 + 1.0
A(1,4) = D26 + 1.0 + D76 +D96
A(C2,1) = 0.0
A(2,2) = 2.0*D24 + D94 - D(1)*D14
A(2,3) = -D(1)*D15 - D(L)
A(2,4) = 2.0*D26 + 2.0 + D76 + D96
A(3,1) = D103
A(3,2) = 2.0*D14 + D24 + 2.0 + D84 + D94 + D104 - D(2)*D1l4
A(3,3) = 2.0*D15 + 1.0 - D(2)*D15 - D(2)
A(3,4) = D26 + D96
A(4,1) = 2.0 +D103 +D113
A(4,2) = D104 - D(3)*D14
A(4,3) = -D(3)*D15 - D(3)
A(4,4) = 0.

RESOLVER LA MATRIZ DE ECUACIONES 3.81 (COLIN R FERGUSON INTERNAL COMBUSTION ENGINES) PARA

CORRECCIONES EN LA COMPOSICION

55

56

57
60

Sum = 0
DO 55 1 =1,11
SUM = SUM + Y(I)

B(1) -(sum - 1.0)
B(2) -(2.0*Y(2) + 2.0*%Y(6) + Y(7) + Y(9) - b(1)*Y(1) - p(1)*Y(5))
B(3) -(2.0*Y(1) + Y(2) + 2.0*Y(4) + Y(5) + Y(8) + Y(9) + Y(10) - p(2)*Y(1) - D(2)*Y(5))

B(4) = -(2.0*Y(3) + Y(10) + Y(11) - p(3)*Y(1) - p(3)*Y(5))
CALL LSLRG(4,A,4,B,1,sS0L)
ICALL LEQIF(A, 4, 4, 4, B, 4, 1, 0, WK, IERROR)
B(1)=soL (1)
B(2)=soL(2)
B(3)=s0L(3)
B(4)=soL(4)
ERROR = 0.
DO 56 L = 3,6
LL=1L - 2
Y(L) = Y(L) + B(LL)/TRICK
ERROR = AMAX1(ERROR,ABS(B(LL)))
Y(L) = AMIN1(1.0,AMAX1(Y(L),1.0E-25))

CONTINUE

Y(7) = C(1)*SQRT(Y(6))

Y(8) = C(2)*SQRT(Y(4))

Y(9) = C(3)*SQRT(Y(4)*Y(6))
Y(10)= C(4)*SQRT(Y(4)*Y(3))
Y(2) = C(5)*SQRT(Y(4))*Y(6)
Y(1) = c(6)*SQRT(Y(4))*Y(5)

Y(11)= Cc(7)*SQRT(Y(3))
IF(ERROR .LT. TOL) ICHECK = ICHECK +1
IFCERROR .LT. TOL .AND. ICHECK .GE. 2) GOTO 57

CONTIN%E

IER =

CALCULAR LAS CONSTANTES REQUERIDAS PARA ENCONTRAR LAS DERIVADAS PARCIALES
DO 60 I =1,7

DKDT(I) = 2.302585*K(1)*(KP(1,I)/T - KP(2,I)/T/T + KP(4,I) + 2.0*KP(5,I)*T)
DCDT(1) = DKDT(1)/SQRT(PATM)

DCDT(2) = DKDT(2)/SQRT(PATM)

DCDT(3) = DKDT(3)

DCDT(4) = DKDT(4)

DCDT(5) = DKDT(5)*SQRT(PATM)

DCDT(6) = DKDT(6)*SQRT(PATM)

DCDT(7) = DKDT(7)/SQRT(PATM)

DCDP(1) = -0.5*c(1)/p

DCDP(2) = -0.5*C(2)/P

DCDP(5) = 0.5*C(5)/P

DCDP(6) = 0.5*C(6)/P

DCDP(7) = -0.5*C(7)/P

X1 = v(1)/c(6)

X2 = Y(2)/c(5)

X7 = Y(7)/c(1)

X8 = Y(8)/Cc(2)

X9 = Y(9)/c(3)

X10 = Y(10)/c(4)

X11 = v(11)/c(7)

DFDT (1) DCDT(6)*X1 + DCDT(5)*X2 + DCDT(1)*X7 +DCDT(2)*X8 + DCDT(3)*X9 + DCDT(4)*X10 +DCDT(7)*X11

DFDT(2) = 2.0*DCDT(5)*X2 + DCOT(1)*X7 + DCDT(3)*X9 -  D(L)*DCDT(6)*X1
DFDT(3) = 2.0*DCDT(6)*X1 + DCDT(5)*X2 + DCDT(2)*X8 + DCDT(3)*X9 + DCDT(4)*X10 - D(2)*DCDT(6)*X1
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70

80

90
!

DFDT(4) = DCDT(4)*X10 + DCDT(7)*X11 - D(3)*DCDT(6)*X1
DFDP(1) = DCDP(6)*X1 + DCDP(5)*X2 + DCDP(1)*X7 + DCDP(2)*X8

DFDP(2) = 2.0*DCDP(5)*X2 + DCDP(1)*X7 - D(1)*DCDP(6)*X1

DFDP(3) = 2.0*DCDP(6)*X1 + DCDP(5)*X2 + DCDP(2)*X8 - D(2)*DCDP(6)*X1
DFDP(4) = DCDP(7)*X11 - D(3)~.’:DCDP(6)*X1

RESOLVER LA MATRIZ DE ECUACIONES 3.91 PARA LAS DERIVADASS INDEPENDIENTES
Y DESPUES DETERMINAR LAS DERIVADAS DEPENDIENTES

DO 70 T = 1,4
B(I) = -DFDT(I)
CALL LSLRG(4,A,4,B,1,S0L)
ICALL LEQIF(4 ,A ,B ,SOL ,ToL, O ,4 )
B(1)=soL (1)
B(2)=S0L(2)
B(3)=soL(3)
B(4)=soL(4)

DYDT(3) = B(1)

DYDT(4) = B(2)

pyDT(5) = B(3)

DYDT(6) = B(4)

DYDT(1) = SQRT(Y(4))*Y(5)*DCDT(6) + D14*DYDT(4) + D15*DYDT(5)
DYDT(2) = SQRT(Y(4))*Y(6)*DCDT(5) + D24*DYDT(4) + D26*DYDT(6)
DYDT(7) = SQRT(Y(6))*DCDT(1) + D76*DYDT(6)

DYDT(8) = SQRT(Y(4))*DCDT(2) + D84*DYDT(4)

DYDT(9) = SQRT(Y(4)*Y(6))*DCDT(3) + D94*DYDT(4) + DI6*DYDT(6)
DYDT(10) = SQRT(Y(4)*Y(3))*DCDT(4) + D104*DYDT(4) + D103*DYDT(3)
DYDT(11) = SQRT(Y(3))*DCDT(7) + D113*DYDT(3)

DO 80 I = 1,4
B(I) = -DFDP(I)
CALL LSLRG(4,A,4,B,1,S0L)
ICALL LEQIF(4 ,A ,B ,SOL ,ToL, O ,4 )
B(1)=soL (1)
B(2)=S0L(2)
B(3)=sS0L(3)
B(4) soL(4)

DYDP(3) = B(1)

DYDP(4) = B(2)

DYDP(5) = B(3)

DYDP(6) = B(4)

DYDP(1) = SQRT(Y(4))*Y(5)*DCDP(6) + D14*DYDP(4) + D15*DYDP(5)
DYDP(2) = SQRT(Y(4))*Y(6)*DCDP(5) + D24*DYDP(4) + D26*DYDP(6)
DYDP(7) = SQRT(Y(6))*DCDP(1) + D76*DYDP(6)

DYDP(8) = SQRT(Y(4))*DCDP(2) + D84*DYDP(4)

DYDP(9) = D94*DYDP(4) + D96*DYDP(6)

DYDP(10) = D104*DYDP(4) + D103*DYDP(3)

DYDP(11) = SQRT(Y(3))*DCDP(7) + D113*DYDP(3)
CALCULAR LAS PROPIEDADES TERMODINAMICAS
DO 90 T = 1,11
CPO(I) = AO(1,I) + AO2,DD*T + AOC3,ID)*T*T + AO(4,1)*T**3 + AO(5,I)*T**4
HO(CI) = A0(1,I) + A0(C2,1)/2.*T + AO(C3,I)/3.*T*T + A0(4,1)/4.*T**3 + A0(5,1)/5.*T**4 + A0(6,I)/T
SO0(I) = A0(1,I)*DLOG(T) + A0(2,I)*T + AO(3,I)/2.*T**2 + A0(4,I)/3.*T**3 + AOQ(5,I)/4.*T**4 +A0(7,I)
Y(1), Y(2) SON REEVALUADAS PARA PURGAR ERRORES DE REDONDEOS QUE PUEDEN OCURRIR PARA

SOLUCIONES ESTEQUIOMETRICAS DE BAJAS TEMPERATURAS

}00

Y(1) = (2.*Y(3) + Y(10)+Y(11))/D(3) - Y(5)

Y(2) = (D(l)/D(B)*(Z *Y(3) + Y(10)+Y(11)) - 2.*Y(6) - Y(7) - Y(9))/2.
MW Ipeso molecular

CcP Icalor especifico a P cte

H
S
MT
MP
DO 10 =1,11

IF( Y(I) .LE. 1.0E-25 ) GO TO 100

H=H + HO(I)*Y(I)

MW = MW + M(T)*Y(I)

MT = MT + M(I)*DYDT(I)

MP = MP + M(I)*DYDP(I)

CP = CP + Y(I)*CPO(I) + HO(I)*T*DYDT(I)

OOOOOOO

e

+

S =S+ Y(@D)*(S0(I) - ALOG(Y(I)))
CONTINUE

R = RU/MW

Vv = 10.*R*T/P

CP = R*(CP - H*T*MT/MW)

DLVLT = 1.0 + AMAXL(-T*MT/MW,0.)
DLVLP = -1.0 - AMAX1(P*MP/MW,0.)

H = H*R*T
S = R¥*(- ALOG(PATM) +S)
U=H - R*T

RETURN
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END SUBROUTINE ECP
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