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Resumen. La crisis climatica desarrollada a causa del uso indiscriminado de combustibles fésiles ha ini-
ciado un proceso de transicién energética. En este contexto, el hidrégeno (Hz) verde se perfila como un
combustible para el futuro, por lo que es necesario desarrollar tecnologias que permitan introducirlo en la
matriz energética, inicialmente mezclado con hidrocarburos como el metano (CHy). Este trabajo busca
estudiar el proceso de combustién de mezclas CHy-Hs en un quemador de medio poroso inerte diver-
gente a potencia constante y con frente de reaccién estabilizado, mediante el uso de un modelo numérico
validado con datos experimentales. Se presentan los campos de temperatura y emisiones obtenidas para
adiciones de Hs entre 0 y 30% en la mezcla combustible. Al aumentar la presencia de Ho, se obtuvo una
disminucién en las temperaturas, debido a que se redujo la razén de equivalencia para estabilizar el frente
de reaccién. Ademas, las emisiones de 6xidos de nitrogeno (NO,,) se redujeron al aumentar la presencia
de Hs, mientras que las emisiones de mondxido de carbono (CO) no mostraron una tendencia clara. El
espesor del frente de reaccién de obtenido para el Hs fue 3 veces mayor al registrado para CHy. A su
vez, no se apreciaron cambios en el espesor de reaccién de CHy al afiadir Hy en la mezcla combustible.
Keywords: Combustion, porous media combustion, hydrogen, methane.

Abstract. The climate crisis caused by the indiscriminate use of fossil fuels has initiated a process
of energy transition. In this context, green hydrogen (Hs) is emerging as a fuel for the future, so it is
necessary to develop technologies to introduce it into the energy matrix, initially mixed with hydrocar-
bons such as methane (CH4). This work aims to study the combustion process of CH4-Ho mixtures in
an inert porous medium divergent burner at constant power and with stabilized reaction front, by using
a numerical model validated with experimental data. The temperature and emission fields obtained for
Hy additions between 0 and 30% in the fuel mixture are presented. By increasing the presence of Ho, a
decrease in temperatures was obtained, because the equivalence ratio was reduced to stabilize the reac-
tion front. In addition, nitrogen oxides (NO,) emissions decreased with increasing Hy presence, while
carbon monoxide (CO) emissions did not show a clear trend. The reaction front thickness obtained for
H> was 3 times higher than that recorded for CH4. Additionally, no change in the reaction thickness of
CH,4 was observed when Hy was added to the fuel mixture.
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1 INTRODUCCION

El cambio climatico es uno de los mayores desafios a los que se enfrenta la humanidad ac-
tualmente. Por esto, se ha iniciado un proceso de transicion energética que busca reducir la
presencia de combustibles fosiles en la matriz energética mundial y dar paso al uso de com-
bustibles verdes. Dentro de este tipo de combustibles destaca el hidrégeno (Hs) verde, el cual
es obtenido mediante electrdlisis del agua impulsada por energia renovable. Para dar inicio a
este proceso de transicion, diferentes estudios han propuesto utilizar gasoductos existentes para
transportar mezclas gas natural (GN) - Hy, proponiendo como méximo un 20% de H; en la mez-
cla combustible (Melaina et al., 2013), lo que ha dado inicio a pilotos de este tipo en Chile. Por
esto, es necesario desarrollar tecnologias de combustion que permitan operar con combustibles
ampliamente usados como el GN - principalmente metano (CH,)- mezclados con Hs.

Sin embargo, la combustion de H, presenta dificultades técnicas relacionadas a la estabilidad
de la combustién y a la formacion de 6xidos de nitrégeno (NOy), debido a su alta reactividad y
a su alta temperatura de llama, respectivamente. Una tecnologia de combustién que podria re-
solver estos desafios corresponde a la tecnologia de combustién en medio poroso inerte (MPI)
(Ellzey et al., 2019). En este tipo de reactores, la combustion ocurre al interior de un sélido
o lecho poroso, por ejemplo formado por esferas. Asi, el calor liberado por la combustion es
recirculado en el sélido, permitiendo obtener amplios rangos de estabilidad, menores tasas de
emision de contaminantes y mayores eficiencias. Para facilitar la estabilizacion del frente de
reaccion al interior del MPI, se han desarrollado técnicas como el uso de una seccidn transver-
sal divergente, que permite equilibrar de forma dindmica la velocidad de llama local con la
velocidad del flujo, que aumenta al reducirse el area transversal.

Hashemi and Hashemi (2017) estudiaron la estabilizacién de un frente de llama de metano-
aire en un quemador conico divergente de forma numérica. Mostraron que para una razon de
equivalencia constante, el frente de llama se mueve aguas abajo al aumentar la velocidad de
filtracién, ademds determinaron que la modificacién del dngulo de divergencia permite mejorar
los rangos de estabilidad, siendo el 6ptimo cercano a 60°. Zangeneh and Alipoor (2021) es-
tudiaron numéricamente la combustion de premezclas hidrégeno-aire en un quemador de MPI
con una seccioén divergente, para diferentes dngulos de divergencia y potencias. Contrario a lo
reportado por Hashemi and Hashemi (2017) concluyeron que el dngulo del cono no afecta los
limites de blowout y flashback.

Es importante tener en cuenta que los procesos de combustion de Hy e hidrocarburos tienen
grandes diferencias asociadas a la alta difusividad masica del primero, por lo que ambas afir-
maciones no necesariamente son contradictorias. Para intercambiar combustibles gaseosos en
un equipo sin mayores dificultades se debe mantener el Indice de Wobbe (IW) del combustible
dentro de un determinado rango. En el caso de mezclas GN-H,, se ha planteado que la maxima
adicién de Hy; que cumpla esta condicion es cercana a un 14% (Zhao et al., 2019).

Esto resalta la importancia de investigar el proceso de combustion en MPI usando mez-
clas hidrocarburo-Hs como combustible, generando conocimiento que permita desarrollar tec-
nologias para acelerar el proceso de descarbonizacion de la matriz energética global. El objetivo
del presente trabajo es estudiar el proceso de combustién de mezclas CH, - Hs en un reactor de
MPI divergente con frente de reaccion estabilizado a potencia constante de 4 kW con diferentes
niveles de adicion de Hs, utilizando un modelo validado con datos experimentales.
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2 METODOLOGIA
2.1 Ecuaciones gobernantes

Para el modelo bidimensional propuesto, se consideran los siguientes supuestos: (1) El pro-
ceso de combustién es estacionario, dado que se desea estudiar un frente de reaccion estabi-
lizado; (2) El flujo es laminar; (3) Las propiedades del MPI no dependen de la temperatura
y éste es inerte quimicamente, isotropico y homogéneo, pues estd constituido por esferas de
alimina estables a alta temperatura, distribuidas de manera uniforme; (4) La radiacion desde la
fase solida se puede aproximar usando una aproximacion de difusién, debido a que el MPI es
Opticamente grueso; (5) La fase gaseosa puede tratarse como una mezcla de gases ideales y no
participa del intercambio radiativo, dado que el intercambio radiativo entre las superficies del
MPI es predominante; (6) Los efectos Duffour y Soret pueden despreciarse. Estos supuestos
permiten simplificar la resolucion del modelo matematico sin dejar de capturar los fendmenos
fisicos mas importantes del proceso de combustion. Asi, se obtienen las ecuaciones de conser-
vacidn que gobiernan el proceso de combustion.

Ecuacién de continuidad:

0
oz (epgui) =0 (1)
donde ¢ corresponde a la porosidad del lecho, calculada segun la ecuacidn (2) a partir del
didmetro de esfera usado (d) y el didmetro del reactor (D), u; corresponde a las componentes

de la velocidad y p, a la densidad del fluido.

d d\?
e=04+ 0.055 +0.412 D 2)
Conservacion de momentum:
Op  0(eTy;
% (epguiuj) = —681.' + (831;]> -+ Sj (3)

donde S; representa la caida de presion (p) debido a la presencia del MPI y se calcula de
acuerdo con la ecuacion (4). En ella, i es la viscosidad dindmica del fluido y los coeficientes
a'y Cy se calculan de acuerdo con el modelo de Ergun Ergun (1952), segun el cual ambos
coeficientes son funcién del didmetro de esfera y de la porosidad del lecho. Por su parte 7;;
corresponde al tensor de esfuerzos viscosos para un fluido newtoniano.

1
Si = — <g + Cg§pg (UjUj)1/2> (% (4)
Transporte de especies:
0 0 Y, )
5o o) = 5 (emDunt ) + e )

donde Y}, corresponde a la fraccion mésica de la especie k, y los indices subrayados indican que
no hay sumatoria sobre ellos. Dy, ., es el coeficiente de difusion efectivo.
Conservacion de energia para la fase gaseosa:

0
8$i

) oT, .
<ui (cppT)g> =5 (EAQ%) — ehypwy + hy (Ts — T) (6)
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donde ¢, 4, A\, y T, corresponden al calor especifico, la conductividad y temperatura de la
fase gaseosa. Por su parte, T, Wi y hy corresponden a la temperatura del sélido, la tasa de
produccién de la especie k y su entalpia de formacion, respectivamente. Por dltimo, h, es el
coeficiente intersticial de transferencia de calor entre ambas fases, el cual se calcula a partir de
una correlacion para el nimero de Nusselt (Nie et al., 2011) y una expresion para la superficie
del lecho empacado, obteniendo la ecuacion (7).

(1— )"

_6Ar(1—¢)
B d
donde Re y Pr son el nimero de Reynolds basado en el didmetro de esfera y el nimero de
Prandtl, respectivamente.

Conservacion de energia para la fase sélida:

B 0.052 RS0 prl/3 (7)

0 0T
0= oz ((1—5) /\S’efﬁ_xi) + hy, (T, — T) (8)

donde A, . corresponde a la conductividad efectiva del MPI. Finalmente, se considera la ecuacion
de estado de gas ideal.

_
- RyT,

Po ©)
donde W y Ry son el peso molecular promedio de la mezcla y la constante universal de los
gases, respectivamente.

2.2 Dominio y condiciones de borde

El problema considerado en este estudio es un reactor de MPI divergente basado en un pro-
totipo usado para pruebas experimentales. Como se muestra en la Figura 1 (izquierda), el reactor
a simular cuenta con una seccidn cilindrica de entrada y luego una seccién con un angulo de 45°
de divergencia. Todo el reactor (Zona I) cuenta con esferas de alimina de 5.6 mm de didmetro,
que actdan como MPI, en su interior. Ademds, en el dominio numérico se incluye un segundo
sector que corresponde a la zona de descarga de los gases producto al ambiente (Zona II), en la
que no existe presencia de MPL.

En la Figura 1 (derecha), se presentan las principales condiciones de borde consideradas
en el modelo. En la entrada del reactor se considera flujo uniforme con velocidad Uy, de una
mezcla de gases con fracciones masicas v, a temperatura y presion 7, g = 300Ky PY =1 barg,
respectivamente, mientras que para el solido se considera intercambio radiativo de la alimina
con un cuerpo negro a 300 K.

Desde las paredes del reactor se consideran pérdidas de calor al ambiente a través de una
capa de aislante de 1 cm para ambas fases, como se muestra en la Ecuacién (10), donde T,
corresponde a la temperatura exterior de la pared, la cual se calcula considerando la resistencia
térmica del aislante con un modelo 1D. n es la normal interior al reactor,y se considera h,; =
5 W/m2?K y €.y = 0.9. Dado que el espesor de la pared del quemador es menor que el del
aislante, se desprecia su efecto en la transferencia de calor al ambiente. Para el aislante se
considera una densidad de 192 kg/m?®, una conductividad térmica de 0.28 W/m K y un calor
especifico de 1070 J/kg K. Por su parte para la velocidad se considera no deslizamiento, y para
la presion y las fracciones masicas de especies se consideran condiciones de Neumann nulas.
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Figure 1: Geometria del reactor a simular (izquierda) y sus principales condiciones de borde (derecha).

oT,
—58—9 = h/eajt(T’LU - Too) + Eeth(Tj; - Téo)’
n

0T
_(1 - 6) on = heazt(Tw - Too) + eeth(Ti - Téo)

(10)

Se consideran condiciones de axisimetria en el eje del reactor y desde la superficie incan-
descente de éste se considera el intercambio radiativo con un cuerpo negro a 7., = 300 K. Por
ultimo, en las fronteras de la Zona II, con excepcion del eje de simetria, se consideran abiertas
al ambiente, a presion atmosférica.

2.3 Cinética quimica

Las reacciones quimicas son tratadas con cinéticas de tasa finita segin la teoria de Arrhe-
nius modificada. El mecanismo de reaccion considerado correpsonde al Z45 (Zettervall et al.,
2021). Este mecanismo considera 18 especies y 45 reacciones irreversibles, incluyendo ter-
ceros cuerpos y dependencia de presion. Dado que este mecanismo no considera formacion de
NO;, éstos son obtenidos considerando el mecanismo de Zeldovich, los cuales son calculados
en postprocesamiento de la solucién convergida. Esta aproximacion se basa en la baja concen-
traciéon de NOy obtenida en este tipo de quemadores, lo que permite estimar que los campos de
concentracion y temperatura no se veran mayormente afectados por su formacion.

2.4 Propiedades termofisicas de la fase gaseosa

Se consideran propiedades termo-fisicas dependientes de la temperatura para las diferentes
especies presentes en la reaccion. Estas son calculadas de acuerdo con la metodologia Chemkin
(ANSYS, 2015), a partir de parametros entregados junto a la cinética GRI-Mech 3.0 (Smith
et al., 1999). Las propiedades medias del flujo son calculadas bajo el supuesto de que la fase
gaseosa es una mezcla de gases ideales.

2.5 Propiedades termofisicas del MPI

Se considera una conductividad efectiva del s6lido (Bubnovich et al., 2007) compuesta por
la conductividad térmica real del MPI y un término no lineal asociado a la difusién de calor
por radiacion como se muestra en la ecuacion (11). En el primer término, el factor 6 = 0.025
reduce la conductividad térmica intrinseca del material debido a que las esferas s6lo estdn en
contacto en un nimero finito de puntos, mientras que, en el término no lineal, o corresponde a
la constante de Stefan-Boltzmann, y ¢ = 0.45 es la emisividad de la aldmina. Las propiedades
consideradas para el MPI se detallan en la Tabla 1.
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Propiedad Valor
Densidad, kg/m? 3987
Calor especifico, J/kg K 1300
Conductividad térmica, W/m K 30

Table 1: Propiedades consideradas para el MPI.

2.6 Método de solucion

Las ecuaciones gobernantes son resueltas utilizando el método de volimenes finitos con el
programa Ansys Fluent. Los campos de presion y velocidad se acoplan utilizando el algoritmo
PISO. El criterio de convergencia para los residuales de cada una de las ecuaciones se fija en
1073, Los términos convectivos son discretizados usando esquemas upwind de segundo orden
y para los términos difusivos se usan esquemas centrados de segundo orden.

2.7 Analisis de independencia de malla

Se trabajé con una malla bidimensional estructurada. La cantidad de elementos a usar, se
determiné mediante un estudio de independencia de malla, en que se compararon los resultados
obtenidos para tres mallas: una de 10,066 elementos (Malla I), una de 18,530 elementos (Malla
IT) y una de 35,230 elementos (Malla III).

Se considerd un caso con una presencia de H, en el combustible (zy,) de 0% y una razén de
equivalencia (¢) de 0.9. Los resultados obtenidos para las temperaturas de fase gaseosa y sélida
se muestran en la Figura 2. Se aprecia que la Malla I, a pesar de predecir bien las temperaturas
maximas y la forma de los perfiles térmicos, no es capaz de capturar correctamente la posicion
del frente de reaccion. Finalmente, se decide trabajar con la Malla II, ya que tiene cerca de la
mitad de elementos que la Malla III y los resultados obtenidos no difieren considerablemente
entre ambas.

2000y 2000 =
1500 1500}

<) <)

& 1000 —— Malla I & 1000t —— Malla I

Malla IT Malla IT
500 —— Malla TIT 500 —— Malla TII
0.00 0.02 0.04 0.06 0.00 0.02 0.04 006 008
x (m) x (m)

Figure 2: Perfiles de temperatura sobre el eje de simetria del reactor las 3 mallas estudiadas. Izquierda: para la
fase sélida; Derecha: para la fase gaseosa.
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3 RESULTADOS Y ANALISIS
3.1 Validacion del modelo

El modelo desarrollado fue validado mediante la comparacion con resultados obtenidos ex-
perimentalmente para fracciones de Hs en la mezcla combustible de hasta 30% (zy, + zcp,=1).
Esto evidencia la alta flexibilidad de combustibles que pueden usar este tipo de quemadores, al-
canzando adiciones mayores al maximo predicho por el IW (zy, =14%). La Figura 3 muestra
la comparacion para el caso de los perfiles de temperatura sobre el eje de simetria del reactor
para uno de los casos mencionados. Se puede apreciar que el modelo considerado es capaz de
reproducir de buena forma las temperaturas de la fase s6lida, con un error maximo de 16%.

2000

1500f

—~~

&
&= 1000}

—— T, Numérica

T, Numérica

500r

0.00 0.02 0.04 0.06
x (m)

-4-- Experimental [

Figure 3: (Izquierda) Comparacién numérico-experimental de las temperaturas a lo largo del eje de simetria para
el caso xp, =0y ¢ = 0.7 a4 kW de potencia.

Por su parte, la Figura 4, muestra la comparacion de las emisiones de contaminantes (CO
y NO,) medidas experimentalmente y predichas por el modelo. Los valores numéricos fueron
corregidos llevandolos a base seca y al mismo porcentaje de oxigeno registrado en la medicion
experimental. En ambos casos se puede apreciar que las tendencias son capturadas de buena
manera y se registran errores maximos cercanos a las 4 ppm. De esta manera, se considera vali-
dado el modelo desarrollado para la prediccion de temperaturas y generacion de contaminantes
en el proceso de combustion de mezclas metano-hidrégeno.

3.2 Campos de temperatura

La Figura 5 muestra los campos de temperatura de la fase s6lida obtenidos para los casos
con ry, = 0 (izquierda) y xy, = 0.3 (derecha). En ambos casos se aprecia una distribucion
similar, sin embargo al afiadir H, se registra una disminucién en la temperatura. Cabe destacar
que para obtener un frente de reaccion estabilizado, manteniendo una potencia constante de 4

20, 20

pm)

10

CO (p
S
NOy (ppm)

0 10 20 30
xm, (%) xm, (%)

Figure 4: Comparacién numérico-experimental de emisiones de CO (izquierda) y NOy (derecha).

Copyright © 2023 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



1322 C. MUNOZ-HERRERA, O. SKURTYS M. TOLEDO

kW, se redujo gradualmente la razén de equivalencia a medida que se afiadia Hs a la mezcla
combustible, yendo de ¢ = 0.7 para xy, = 0, hasta ¢ = 0.6 para zy, = 0.3, lo que puede
explicar la reduccién de temperatura. La zona cilindrica de entrada se mantiene a cerca de
400 K y al inicio de la zona divergente se tiene un aumento de temperatura considerable por la
interaccion con el frente de reaccién. En la base del cono, en la zona periférica, se aprecia una
leve curvatura de las lineas de isotemperatura, lo que se debe a las pérdidas de calor hacia el
ambiente. Se observa que en ambos casos mostrados las zonas de mayor temperatura se ubican
en la zona media de la longitud del cono, sobre el eje de simetria. También en ambos casos se
tiene que al avanzar por la pared del reactor, luego del frente de llama, la temperatura comienza
a caer hasta cerca de 500 K en la salida. Esto se debe a que hay una mayor area de transferencia
de calor con el ambiente y a un bajo flujo de gases producto hacia esa zona.

1890 4 4

1493
1095
698

K 300

Figure 5: Campos de temperatura de la fase sélida para xy, = 0 (izquierda) y zy, = 0.3 (derecha).

La Figura 6 muestra los campos de temperatura de la fase gaseosa obtenidos para los casos
con xy, = 0 (izquierda) y zy, = 0.3 (derecha). En primer lugar, se observa que al aumentar
la presencia de Hy de un 0 a un 30% en la mezcla combustible, la temperatura mixima se ve
reducida de 1890 a 1746 K. Se aprecia que en ambos casos la distribucién de temperaturas es
muy similar y el frente de reaccién es recto, levemente inclinado con respecto a la direccién
radial. Analizando las curvas de isotemperatura, se puede determinar que la mayor temperatura
se encuentra en la periferia del reactor. Al desplazarse por la pared del reactor, al igual que en
el caso del solido, la temperatura baja hasta cerca de los 400 K debido a la baja circulacién de
gases de combustion por la periferia de la cara incandescente.

3.3 Espesores de llama

Se define un espesor de frente de reaccién §(°M) correspondiente a la distancia entre los

puntos en que se tiene 0.99 32, Ly 0.0192 5, ,» donde o , €s la fraccion mdsica de entrada de

1493

1095
) IIIIII IIIII’Il’Il
300

Figure 6: Campos de temperatura de la fase gaseosa para zy, = 0 (izquierda) y xy, = 0.3 (derecha).

K
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metano. Un espesor homologo se define para los casos en que se usa Hy como combustible
(0.99 y%Q - 0.0lyﬁz). Estos espesores son evaluados a lo largo de tres rectas paralelas al eje de
simetria del reactor, ubicadas en (1) r=0, (2) r= 15 mm, y (3) r = 29 mm. La Tabla 2 presenta
los espesores 0(°H4) obtenidos a lo largo de estas tres rectas los casos con 2y, = 0y 2y, = 0.3.
Se aprecia que al afiadir Hy a la mezcla combustible no hay una tendencia clara en cuanto a la
variacion del espesor de frente de reaccion, manteniéndose entre 1.5-2 mm. La Tabla 3 muestra
la comparacion de los espesores de reaccion para CHy y Hy para xy, = 0.3. Se aprecia que
el espesor de reaccion de H, es cerca de 3 veces superior que la del CH, de forma consistente
en las 3 rectas. Esto se puede asociar a la mayor difusividad mésica del Hs, lo que genera una
distancia mayor de oxidacion, a pesar de ser altamente reactivo. Este comportamiento también
valida el modelo desarrollado, pues evidencia que se capturan efectos importantes asociados a
las propiedades termofisicas de las especies involucradas.

xy, = 0 | g, = 0.3 | Variacion
s [ 147 1.81 23%
sEHI T 180 1.81 0.2%
sEHD [ 178 1.70 -5%

Table 2: Espesores de frente de reaccién 6(CH4) para TH, = 0y xn, = 0.3 operados a 4 kW de potencia.

CH, | Hy | Variacién
oo | 1.81 | 6.92 281%
015 | 1.81 | 7.02 288%
0a9 | 1.70 | 6.97 311%

Table 3: Espesores de frente de reaccién 6(CH4) y §(2) para zh, = 0.3 operado a 4 kW de potencia.

3.4 Principales especies quimicas
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Figure 7: Fraccién mdsica de especies principales sobre el eje de simetria del reactor para casos con zy, =
(izquierda) y con xy, = 0.3 (derecha), donde se aflade un zoom del frente de reaccién.

La Figura 7 muestra las fracciones masicas de las principales especies en el eje de simetria
del reactor para los casos con xy, = 0y zy, = 0.3. Se aprecia que el modelo resuelve la
quimica de manera adecuada, pues reactantes como el CH, y el Hs se consumen para dar paso
a productos como el H,O y el CO,. Como es de esperar, dado que se utilizaron mezclas pobres,
existe una presencia de oxigeno residual luego del frente de reaccion.
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4 CONCLUSIONES

Se validé un modelo bidimensional para simular la combustién de mezclas CH4-Hs en un
reactor de MPI divergente con hasta 30% de H, en la mezcla combustible. Se observé una
reduccion en las temperaturas al aumentar zy,, debido a la reduccion en ¢ necesaria para lograr
la estabilizacion. Se registraron alrededor de 6 ppm de CO en todas las condiciones estudiadas,
sin una tendencia clara al variar zy,. En el caso de los NOx, se registro una tendencia a la baja
al aumentar xy,, volviéndose practicamente indetectables para xy, > 0.2. Ademas, se observo
que el frente de reaccién corresponde a una recta, inclinada con respecto a la direccion radial.
Se concluyé que el espesor de reaccion del Hy es 3 veces mayor al del CHy y que el espesor de
reaccion de este ultimo no se ve afectado por la adicién de H, a la mezcla combustible.
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