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Resumen: En este trabajo se realiza el estudio computacional
de la formación de hollín para una llama de propano. Estas
simulaciones, se realizaron teniendo en cuenta el efecto del uso
de parámetros como, la velocidad del flujo y el flujo masico por
unidad de área, para la predicción de la formación de hollín.
También se tienen en cuenta parámetros como la altura de
llama y la temperatura. En el presente artículo se utiliza la
herramienta computacional Fire Dynamics Simulator (FDS)
para observar el comportamiento de la producción de hollín
en una llama laminar de difusión de propano (C3H8). En
particular, se comparan los resultados de este soware con
(a) datos experimentales presentados dentro de la literatura
y (b) con las aproximaciones Large Eddy Simulation (LES)
y Direct Numerical Simulation (DNS), las cuales se emplean
para predecir parámetros como, la producción de hollín, altura
de llama y la temperatura de llama alcanzada. Los resultados
obtenidos muestran un buen comportamiento frente a los
resultados experimentales.

Palabras clave: Altura de llama, FDS, Formación de hollín,
Temperatura de llama.

Abstract: is work presents a computational study of soot
formation for a propane flame. ese simulations were carried
out taking into account the effect of using parameters such
as flow velocity and mass flow per unit area to predict soot
formation. Parameters such as flame height and temperature
are also taken into account. is work uses the Fire Dynamics
Simulator (FDS) computational tool to observe the behavior
of soot production in a propane (C3H8) laminar diffusion
flame. In particular, the results of this soware are compared
with (a) experimental data presented in the literature and (b)
with the Large Eddy Simulation (LES) and Direct Numerical
Simulation (DNS) approaches, which are used to predict
parameters such as soot production, flame height, and flame
temperature reached. e results obtained show good agreement
with the experimental data.
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1. Introducción

La producción de material particulado proveniente de la combustión en diferentes reactores termodinámicos
de combustión interna es conocido como hollín. Este es uno de los temas de mayor interés para
desarrolladores e investigadores en la rama de la combustión, pues la mayoría de este hollín está compuesto
de carbono, el cuál puede ser sustancialmente dañino para el medio ambiente y perjudicial para la salud
[1]. De esta manera, se han implementado normas estrictas a nivel mundial para el control de emisiones
contaminantes, lo cual ha despertado el interés de profesionales trabajando en la rama de la combustión y
abierto la posibilidad del desarrollo de nuevas y mejores técnicas para el control de la cantidad de hollín que
se produce dentro de los procesos de combustión [2-4].

Para lograr este objetivo es necesario la implementación de diferentes modelos capaces de predecir el
comportamiento de la combustión de diferentes combustibles, además de poseer la habilidad de predecir con
excelentes aproximaciones la producción de hollín [5–7]. Dentro de la literatura se pueden encontrar una
variedad de modelos desarrollados para este fin [6-8]. La predicción de manera adecuada de la producción
de hollín no solo es importante para el cumplimiento de normativas en el control de emisiones, los
estudios mencionados anteriormente, presentan modelos los cuales cuentan con una excelente capacidad de
predicción y son utilizados para el diseño de una alta gama de dispositivos, desde reactores hasta quemadores
con el objetivo de mejorar la eficiencia térmica de los mismos. Se ha establecido entonces que los modelos de
predicción deben ser precisos con respecto a los datos experimentales encontrados dentro de la literatura. Lo
anterior, con el objetivo de emular el comportamiento real, esto se puede lograr con el uso de mecanismos
de reacción diseñados para el proceso de oxidación de diferentes combustibles junto con el uso de programas
especializados en la fluidodinámica del proceso y obtener los mejores resultados [5, 7]. Este trabajo tiene
como objetivo simular la combustión del propano utilizando el índice de Oxigeno (IO) en la mezcla, para
poder predecir el comportamiento en la producción de hollín, así como la altura de la llama. Para ello, se
realizan simulaciones para un IO de un 25% y se compara con los resultados experimentales obtenidos por
[9] bajo el mismo IO. En la sección 2 se explica la configuración realizada para las simulaciones utilizando
la herramienta computacional FDS del National Institute of Standards and Technology (NIST) [10-11],
que utiliza modelos de dinámica computacional, este programa es utilizado en el estudio de transferencia de
calor y producción de humo de incendios, resolviendo numéricamente una aproximación de las ecuaciones
de Navier-Stokes, utilizando Large Eddy Simulation (LES) en donde las estructuras a grandes escalas
son simuladas y las estructuras a pequeña escala son modeladas utilizando aproximaciones dentro de las
ecuaciones, o Direct Numerical Simulation (DNS) en donde los términos son calculados directamente sin el
uso de aproximaciones. En las simulaciones realizadas se utiliza una reacción química de un solo paso sencilla
que se puede describir como , la cual esta descrita por los reactivos (combustible y
oxidante) y los productos; dentro del programa se configura la concentración volumétrica para el oxidante.

2. Metodología

2.1 Condiciones del experimento

Dentro de la simulación se reproducen las condiciones en las que se realizaron los experimentos desarrollados
por [9]. Para esto, se emula un quemador tubular concéntrico el cual está formado por un quemador con un
tubo interno de 10.9mm de diámetro interno, por donde se alimenta el combustible, y un tubo externo de
100mm de diámetro por donde pasa el oxidante, este último es una mezcla de dos gases  los cuales
son inyectados a presión atmosférica de manera separada, para obtener diferentes índices de oxígeno se varia
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el flujo de , que va desde 75.2 slpm hasta 34.1 slpm y manteniendo un flujo de  constante en 20 slpm; el
combustible es inyectado dentro del quemador a un flujo constante de 1.223 cc/s; ver esquema en la Figura 1.

FIGURA 1.
Esquema del quemador

2.2 Configuración del modelo en FDS

Para realizar las simulaciones, dentro del programa se utiliza una simplificación a dos dimensiones en
coordenadas cilíndricas. Esta simplificación permite realizar el estudio del comportamiento laminar de una
llama de difusión. Para configurar el quemador dentro del programa se realizan cálculos para determinar las
velocidades del flujo para el combustible y el oxidante. El resumen de los cálculos se muestra en la siguiente
tabla:

TABLA 1.
Características de los flujos

Debido a las bajas velocidades con las que se trabajan, puede que las simulaciones muestren resultados
menos precisos ya que el termino de difusión dominará el trasporte de masa [12], por esta razón se decide
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adicionalmente con el flujo másico por unidad de área de los gases, en lugar de la velocidad, ya que se puede
llegar a errores dentro de la simulación.

Este comportamiento es verificado realizando dos simulaciones utilizando DNS, una configurada con la
velocidad del flujo y otra utilizando el flujo másico por unidad de área. Los primeros resultados muestran que
la simulación configurada con la velocidad no tiene un comportamiento estable de la llama como se observa
en la Figura 2.

Estas simulaciones se realizaron con la finalidad de determinar la estabilidad en la llama, por lo que se
crearon utilizando mallas gruesas y utilizando LES para un menor tiempo de cómputo. Teniendo en cuenta
lo anterior, es posible realizar una mejor distribución del mallado, concentrando el mallado más fino en la
zona de reacción.

FIGURA 2.
Comparación del comportamiento de las llamas. Izquierda,

utilizando velocidad. Derecha, utilizando flujo másico por área

2.3 Código desarrollado en FDS

En esta sección se muestra las líneas esenciales de la configuración dentro código de manera parcial utilizado
para la simulación, en este no se muestra la configuración de la malla o la ubicación de las obstrucciones para
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brevedad dentro del documento, se decide correr las dos simulaciones simultaneas una definiendo dentro
del código al flujo por su velocidad y otra por un flujo másico por unidad de área, como se menciona en las
secciones anteriores.

Para las simulaciones en donde se define la velocidad en lugar del flujo másico, la línea de MASS_FLUX es
reemplazada por VEL= -0.01310 para el propano y VEL=-0.202 para el oxidante en unidades de (m/s). Con
esta configuración dentro del código es posible obtener una combustión del propano como se muestra en la
Figura 2 lado derecho. Dentro del código se considera que, los alrededores se encuentra una configuración
de aire del 21%.

2.4 Construcción de la malla

Para la contracción de la malla, el dominio computacional es dividido en 4 zonas como se muestra en la Figura
3, estas zonas permiten asignar la solución de esa malla a un procesador determinado, esto permitirá poder
trabajar las mallas en paralelo y asignar un mayor número de procesadores a la zona de interés, que es la zona
en donde se presenta la combustión. Debido a la capacidad computacional con la que se cuenta, dentro de este
trabajo solo se estudiaran dos de las mallas, las cuales pertenecen a la Zona 1 y Zona 2 en donde se encuentra
el quemador (recuadro amarillo), esto con el objetivo de crear una malla más fina en la zona de reacción y
reducirá el tiempo de cómputo.
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FIGURA 3.
Distribución del mallado

Ya que las Zonas 3 y 4 solo cuentan con y no existe una interacción directa con el combustible, los
resultados no se encuentran afectados por la configuración propuesta.

TABLA 2.
Configuración del mallado

2.5 Altura de llama

Para determinar el final de la combustión dentro de la simulación y poder determinar la altura de la llama, se
utiliza una razón de oxidación de la mezcla que compara la cantidad volumétrica de oxígeno y combustible
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con al cual es posible determinar la zona de reacción y los límites de la llama. En [13] se propone utilizar una
expresión que es capaz de calcular la cantidad de fracción de masa de oxígeno y de oxígeno necesaria para
quemar la cantidad de combustible a cualquier punto, Ecuación 1.

(1)

Donde , m es la fracción de masa del oxígeno, n es el numero de moles y M es el peso
molecular. Los subíndices O y F corresponden al oxígeno y al combustible (fuel) respectivamente, y los
subíndices c indican las especies presentes dentro del combustible. Esa razón tiene un valor  cuando
se encuentra en la entrada de aire o cuando la combustión se ha completado, y toma un valor de  en
la entrada de combustible [13]. Para las condiciones trabajadas dentro de esta investigación, la razón de
oxidación para una combustión completa no se define como , en su lugar se determina la razón de
oxidación crítica para poder definir dentro de la simulación los bordes de la llama, utilizando la siguiente
expresión:

(2)

Donde # representa el límite de flamabilidad del combustible, que en el caso del propano según la literatura
está determinado dentro de un rango del 2.1% y el 9.5% en porcentaje de concentración volumétrica de aire
[14]. Dado que se requiere encontrar a que altura se completa la combustión, el límite inferior de flamabilidad
es el utilizado dentro de la ecuación (2), esto permitirá definir el borde de la llama. Lo anterior entrega como
resultado un  con lo cual se definen el final de la combustión y el borde de la llama dentro de las
simulaciones realizadas.

3. Resultados

Un análisis de los resultados obtenidos permite observar que al aumentar el tiempo de simulación y refinar
la malla, la llama generada utilizando velocidad de flujo como parámetro de cálculo, llega a estabilizar en
comparación con las simulaciones realizadas utilizando el flujo másico de los gases. Los resultados obtenidos
muestran que no es posible reproducir el comportamiento de la llama y la producción de hollín, esto se puede
deber a las simplificaciones realizadas dentro de este estudio, como el uso de un mecanismo de oxidación
para el combustible de 2 pasos y no un mecanismo de reacción detallado o simplificado, por lo que la cinética
química de la reacción no se explica de una mejor manera, afectando de esta manera la predicción de los
parámetros estudiados. Dentro del código utilizado se tomaron parámetros como la velocidad de flujo y el
flujo másico para realizar las predicciones del final de la combustión utilizando la altura de llama 
y  para las simulaciones utilizando la velocidad de flujo y el flujo másico respectivamente. El
resultado de estas simulaciones se explica gráficamente en las siguientes secciones.

Dentro de los resultados también se logra observar que, las simulaciones son capaces de predecir la
producción de hollín máxima paras las condiciones dadas, pero no se logra predecir de buena manera la altura
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de llama. También, se evidencia que la producción máxima se en una relación diferente, esto ocurre en los dos
casos estudiados. A continuación, se presentan figuras comparativas que muestra los resultados obtenidos
utilizando los parámetros anteriormente mencionados; velocidad de flujo y flujo másico por unidad de área.

Del análisis realizado, se observa la existencia de una distribución de temperatura similar para ambos casos.
Las dos simulaciones utilizando diferentes parámetros para realizar las predicciones, son capaces de predecir
con excelente precisión la temperatura máxima registrada dentro de los experimentos realizados, para el
porcentaje de oxígeno utilizado.

Sin embargo, existe una diferencia notoria entre las alturas de llama predichas en cada caso, ver Figura
4. Las simulaciones presentan una distribución para la predicción de hollín similar y ambas alcanzan una
producción máxima de hollín bajo las dos condiciones estudiadas.

FIGURA 4.
Diferencia entre el uso de la velocidad (izquierda) y el flujo

másico por unidad de área en una simulación DNS (derecha)

En ninguno de los casos simulados, se presenta una máxima producción de hollín o distribución
de producción de hollín en relación con el radio del quemador, como se presentan en los resultados
experimentales. Para las Figuras 5, 6, 8 y 9 los resultados experimentales son representados por líneas
continuas y los resultados obtenidos de las simulaciones numéricas se presentan con líneas discontinuas.

3.1 Simulación utilizando la velocidad de descarga

En esta sección se presentan los resultados obtenidos al utilizar como parámetro de definición del flujo,
(tanto de combustibles como del oxidante) la velocidad de descarga de los mimos. La Figura 5 muestra una
comparación entre los resultados experimentales obtenidos por [9] y los resultados de este estudio.
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FIGURA 5.
Comparación entre resultados numéricos y experimentales

Dentro de estos resultados, se observa una distribución de producción de hollín en relación con el radio
del quemador diferente a los experimentales, lo anterior, debido que estos últimos la producción máxima de
hollín se presenta en un radio aproximado de 2mm, mientras que, en las simulaciones realizadas, esta máxima
producción de hollín se presenta en aproximadamente 5mm, cercano a la salida del combustible.

La Figura 6 muestra una comparación de los resultados en relación con el radio del quemador; en este se
observa que, para un mismo radio, mientras que los experimentales muestran que la producción de hollín en
estos puntos se mantiene relativamente constante al igual que su temperatura. En el caso de esta última (ver
Figura 6), las simulaciones se acercan a las temperaturas registradas experimentalmente con una diferencia
en promedio de 156 K.
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FIGURA 6.
Comparación entre resultados numéricos y experimentales para el mismo radio

Por último, la Figura 7 se muestra la distribución para la producción de hollín en relación con el radio, en
esta figura se observa un comportamiento similar al que se presenta dentro de los resultados experimentales,
pero en este caso ocurre a radios diferentes.

FIGURA 7.
Producción de hollín y temperatura
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3.2 Simulación utilizando flujo másico por unidad de área

En esta sección se presentan los resultados obtenidos al utilizar como parámetro de definición el flujo másico
por unidad de área tanto de combustible como del oxidante. Estos resultados presentan un comportamiento
similar al obtenido con uso de la velocidad del flujo como parámetro. La diferencia que estos dos presentan
se refleja en la altura de llama, donde para el flujo másico de área, presenta una menor altura de llama
y temperaturas más bajas. Sin embargo, se puede notar una misma distribución que el en las secciones
anteriores. La Figura 8 muestra que, para el mismo radio en comparación con la Figura 6, la producción de
hollín es mucho menor y disminuye con una mayor pendiente.

FIGURA 8.
Comparación entre resultados numéricos y experimentales

En la Figura 9 se evidencia el mismo comportamiento observado en el caso anterior como se muestra
en la Figura 6 para el mismo radio que los resultados experimentales, la producción de hollín permanecen
constante al igual que su temperatura, para un radio en un rango entre 0 y 3 mm, solo se observan pequeños
cambios en sus magnitudes.

En la Figura 9, se muestra la distribución de la producción de hollín y su temperatura para una altura
determinada, en este caso también se evidencia una distribución semejante a la experimental, pero en radio
diferentes, como se muestra en la Figura 10.
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FIGURA 9.
Comparación entre resultados numéricos y experimentales para el mismo radio.

FIGURA 10.
Producción de hollín y temperatura
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3.3 Comparación LES y DNS

Dentro de las simulaciones se realiza una comparación entre dos modelos, LES y DNS. Estos dos son capaces
de predecir una producción máxima de hollín que coincide con los resultados experimentales, más no con
la propia distribución. Entre los dos modelos existe una diferencia entre las temperaturas obtenidas en
promedio de 400K, siendo el modelo en LES es el que presenta temperaturas menores, ver Figura 11. Lo
anterior, se debe a que para LES existe cierta indeterminación en cuanto al campo de temperaturas. Estas dos
también presentan diferencias en cuanto al tiempo computacional de simulaciones donde DNS es el modelo
que gasta más recursos computacionales debido a su método de resolución de ecuaciones. Las diferencias
que presentan los resultados utilizando LES se pueden deber al tamaño de malla asignado, el cual puede no
recolectar toda la información necesaria del campo de velocidades y temperaturas para predecir con mayor
exactitud los resultados experimentales.

FIGURA 11.
Comparación entre LES y DNS dentro de la simulación usando flujo másico por unidad de área

4. Conclusiones

Un análisis de los resultados obtenidos permite observar que al aumentar el tiempo de simulación y refinar
la malla, la llama generada utilizando velocidad de flujo como parámetro de cálculo, llega a estabilizar en
comparación con las simulaciones realizadas utilizando el flujo másico de los gases.

La diferencia que se presenta entre los resultados experimentales y los obtenidos numéricamente se debe
a la reacción simple utilizada para las simulaciones, ya que solo se tiene en cuenta una reacción de un solo
paso y no un mecanismo de reacción más detallado que permita predecir con mayor exactitud los resultados
experimentales. Las simulaciones son capaces de predecir producción de hollín y las temperaturas máximas
a un porcentaje de oxígeno dado. A pesar, de que no se producen los perfiles de producción de hollín y su
temperatura con exactitud, se puede observar un perfil similar al encontrado experimentalmente dentro de
los resultados de las simulaciones, como los que se observan en las Figuras 7 y 10 pero a un radio diferente.
Para los casos estudiados, la simulación en donde se utiliza el parámetro de flujo másico por unidad de
área presenta la altura de llama más cercana a la registrada experimentalmente, el caso donde se utiliza la
velocidad como parámetro para definir el flujo realiza una sobreestimación de la altura de llama. La diferencia
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entre los resultados para los casos estudiados y los resultados experimentales no se atribuyen al mallado
realizado, es decir al uso de una malla más fina. Lo anterior, debido a que el utilizar un mallado más fino
esto no permitirá obtener mayor cantidad de puntos, pero las distribuciones de temperatura y producción
de hollín permanecería igual. Cabe resaltar que el uso de una malla más fina, los resultados pueden mejorar
los resultados obtenidos para el campo de temperaturas cuando se una LES.
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