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Resumen

En la teoria de flamelet, una llama turbulenta puede representarse como un
ensamble de estructuras laminares. Los escalares reactivos asociados (como la
temperatura y las fracciones madsicas de las especies quimicas) pueden describirse
mediante ecuaciones formuladas en un espacio de composicién adecuado, las llamadas
ecuaciones de flamelet. Este marco ha sido ampliamente utilizado en el estudio de
llamas gaseosas, permitiendo un entendimiento detallado de su comportamiento bajo
una gran variedad de condiciones. Sin embargo, su aplicacién al estudio de llamas
de spray ha sido considerablemente mds limitada. En particular, la resolucion de las
ecuaciones de flamelet en presencia de spray se ha restringido a configuraciones con
perfiles de evaporacion estacionarios y a formulaciones que asumen perfiles de fraccion
de mezcla mondtonos, atin cuando en llamas de spray esta presenta un maximo interno
cuya ubicacién y valor no son conocidos a priori. En esta tesis se desarrollan nuevos
algoritmos y cédigos numéricos que permiten resolver las ecuaciones de flamelets de
spray bajo condiciones mds generales, ampliando el espacio de soluciones accesible
mediante este formalismo.

En primer lugar, se estudian flamelets de spray transitorios mediante el
acoplamiento directo de las formulaciones de ambas fases en el espacio de
composicion, introduciendo una descripcion Lagrangiana de la fase liquida formulada
en dicho espacio. Este enfoque, implementado numéricamente en el cddigo
desarrollado, permite acceder por primera vez a un conjunto de soluciones transitorias
de las ecuaciones de flamelet de spray, incluyendo fenémenos que no pueden capturarse
bajo hipdtesis estacionarias como la extincion.

Se analizan flamelets gaseosos perturbados por sprays monodispersos generados
mediante inyeccion continua y discontinua, observdndose que esta uUltima conduce
a estructuras oscilatorias con temperaturas hasta 46 K superiores y amplia

significativamente los rangos de radios y velocidades iniciales que conducen a flamelets
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1A% Resumen

encendidos (16 % y 25 %, respectivamente). Asimismo, se obtienen por primera vez
soluciones correspondientes a fendmenos de extincidn y re-ignicion.

Adicionalmente, se aborda la resolucion de flamelets en dominios de fraccién de
mezcla no mondtonos mediante la implementacién de una solucién analitica basada en
perfiles de evaporacion de la forma Sv(y) = Ay? + By + C. Esta formulacién permite
determinar el dominio de Z y resolver las ecuaciones en configuraciones que no pueden
ser abordadas mediante los enfoques disponibles hasta la fecha.

En conjunto, los desarrollos presentados, tanto en términos de la formulacién como
de la implementacion numérica, permiten extender el rango de aplicabilidad de la teoria
de flamelet a configuraciones de spray mads realistas, revelando comportamientos y
estructuras que no pueden capturarse mediante formulaciones tradicionales.

Palabras Claves: ecuaciones de flamelet de spray, efectos evaporativos, inyeccion

de gotas discontinua, extincion y re-ignicion, fraccién de mezcla no monétona
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. La combustién como problema multiescala

La combustiéon es un proceso fisicoquimico presente en una amplia variedad de
sistemas industriales como motores de combustién interna, turbinas de gas, hornos y
calderas. Su capacidad para liberar grandes cantidades de energia de forma ripida y
controlada, junto con su adaptabilidad a diferentes escalas, la convierte en un fenémeno
indispensable en aplicaciones que requieren altas temperaturas, elevada densidad
energética o tiempos de respuestas reducidos. En consecuencia, las tecnologias basadas
en combustion son pilares esenciales en la infraestructura energética y productiva
global [1].

La creciente preocupacion por el impacto ambiental del uso de combustibles
fosiles ha impulsado la busqueda de fuentes energéticas mds sostenibles. En este
contexto, diversas alternativas han sido exploradas para reducir la huella de carbono
de los sistemas de combustion, incluyendo hidrégeno, amoniaco y combustibles
sintéticos. Entre ellas, los biocombustibles liquidos, como el etanol o el biodiésel
(liquidos a condiciones atmosféricas), se presentan como opciones particularmente
atractivas debido a su origen renovable y a su compatibilidad con la infraestructura
existente [2—4]. No obstante, dicha incorporacién ain plantea desafios técnicos y
cientificos que deben abordarse para optimizar su rendimiento y reducir su impacto
ambiental. En particular, resulta fundamental comprender en profundidad la compleja
interaccion entre los procesos fisicos y quimicos que caracterizan a la combustion de
sprays.

Desafortunadamente, la combustién turbulenta constituye uno de los problemas
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mas desafiantes de estudiar. Por un lado, la turbulencia en si misma es un fenémeno
que no estd completamente comprendido, y por otro, la incorporacién de reacciones
quimicas altamente no lineales introduce nuevas escalas temporales y espaciales que
pueden diferir en varios 6rdenes de magnitud [5—7]. Por ejemplo, a diferencia de un
flujo no reactivo, la combustion requiere que el combustible y el oxidante alcancen un
mezclado a nivel molecular para que las reacciones quimicas puedan tener lugar. En
un entorno turbulento, este proceso ocurre principalmente en las interfaces entre las
estructuras de pequeiia escala, donde los gradientes de concentracion se intensifican.
Una vez iniciada la reaccion, la difusién de calor y especies quimicas desde la zona
de reaccién modifica nuevamente dichos gradientes y altera el campo de densidad y
velocidad del flujo, generando un acoplamiento complejo entre transporte turbulento y
cinética quimica. En presencia de combustibles liquidos, la situacién se vuelve atn
mads desafiante, ya que la atomizacién y evaporacion de gotas introducen procesos
multifasicos adicionales que acoplan dindmica de particulas, transferencia de masa y
calor, y reaccion quimica [8, 9].

Como consecuencia de esta superposicion de fendomenos el estudio de las llamas
turbulentas es complejo, ya que es imposible aislar y estudiar de manera independiente
los efectos del flujo, difusion, reaccién quimica y, en el caso de combustibles liquidos,
la evaporacion. Por el contrario, estos procesos se encuentran intimamente acoplados y
varian simultdneamente en el espacio y en el tiempo, dificultando la identificacién de
los mecanismos fisicos dominantes. En este contexto, resulta ttil buscar descripciones
basadas en estructuras locales elementales que preserven la fisica esencial de la
combustion, pero que permitan un andlisis mds claro y sistematico de la interaccién

entre transporte y reaccion.

1.2. Estructura de flamelet

Bajo condiciones de alto nimero de Damkohler (Da >> 1, con Da = Tyjo/ Tqumica)
tipicas de muchas configuraciones de interés practico, los tiempos caracteristicos
de las reacciones quimicas son mucho menores que los asociados a las escalas
turbulentas del flujo. Esta marcada separaciéon de escalas conduce a la formacién de
capas reactivas muy delgadas, en las cuales los procesos de difusiéon molecular y
reaccion quimica dominan sobre la dindmica turbulenta local, de modo que la estructura

interna de estas capas permanece esencialmente laminar [10]. Estas estructuras
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elementales, denominadas flamelets, constituyen el eje central de la teoria homénima,
segln la cual una llama turbulenta puede interpretarse como un ensamble de tales
estructuras [10, 11]. Desde un punto de vista fisico, cada una de ellas preserva la
interaccion fundamental entre transporte y cinética quimica, al tiempo que comprime
la complejidad asociada a las grandes escalas del flujo en un tnico pardmetro, la tasa
de deformacion a.

Una de las caracteristicas mds relevantes de los flamelets es que permiten reducir
la dimensionalidad del problema. En particular, en los limites asintéticos de llamas
difusivas o premezcladas, su estructura puede describirse predominantemente en
la direcciéon normal a la capa reactiva, lo que permite representar la estructura
tridimensional de la llama mediante una formulacién esencialmente unidimensional [6,
10]. En este marco, los gradientes de las propiedades termoquimicas, tales como la
temperatura y las especies quimicas, se alinean con el gradiente de un tnico escalar.
En el caso de llamas difusivas, dicho escalar corresponde a la fracciéon de mezcla,
Z [10, 12], mientras que en llamas premezcladas se utiliza la variable de progreso,
Yo [13, 14]. Esta representacion permite analizar de forma clara y sistematica los
balances locales entre difusion, adveccion y reaccion de los escalares reactivos, dificiles
de aislar en una llama turbulenta.

Finalmente, en muchas configuraciones de combustion difusiva, las escalas de
la quimicas son considerablemente menores que las asociadas al transporte dentro
del flamelet (difusivo y convectivo), por lo que la estructura de la llama suele
encontrarse cercana al equilibrio quimico local y puede aproximarse mediante
flamelets estacionarios. Sin embargo, en algunos flujos turbulentos las escalas locales
de transporte pueden variar significativamente, dando lugar a regiones donde esta
aproximacion deja de ser vdlida. En tales situaciones, los efectos de no equilibrio
deben ser considerados y pueden manifestarse en fendmenos como ignicion, extincion

o reignicion del flamelet [6, 10].

1.3. Ecuaciones de flamelet

El estudio de las estructuras de flamelet se realiza mediante la resolucién de las
denominadas ecuaciones de flamelet, formuladas en el espacio de composicién, donde
la eleccion de las coordenadas depende del régimen de combustion: las formulaciones

cldsicas para llamas no premezcladas utilizan la fracciéon de mezcla como variable
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independiente principal [10, 12], mientras que en premezcladas se emplea la variable
de progreso como tnica coordenada [13, 14].

El éxito en el uso las ecuaciones de flamelets en llamas gaseosas ha motivado
su extensiéon a llamas de spray [15-21]. Aunque en apariencia similares a las
ecuaciones Peters [10], derivadas para condiciones de inyeccion de combustible en fase
gaseosa, la inclusion de términos evaporativos introduce una complejidad conceptual y
paramétrica considerable. Mientras que los flamelets gaseosos sin curvatura dependen
esencialmente de un Unico pardmetro, la tasa de deformacidn, a, las estructuras de
flamelet con spray se definen en un espacio multidimensional que incluye la razén
combustible liquido-aire, F, asi como las condiciones iniciales de las gotas, radio Ry y
velocidad ug [22-28].

Por otro lado, existe un obstaculo fundamental al momento de resolver directamente
las ecuaciones de flamelet de spray: la aparicion de perfiles no monétonos de
fraccién de mezcla, cuyo valor maximo Z,,.x es a priori desconocido [24, 29]. Esta
indeterminacién implica que el dominio en el cual deben resolverse las ecuaciones
de flamelet tampoco es conocido, impidiendo un cierre matematico del problema y
dificultando su resolucién numérica directamente en el espacio de composicion.

Frente a esta dificultad, la mayoria de los estudios ha optado por abandonar el
espacio de composicidén y resolver las estructuras en el espacio fisico, usando la
configuracién de flujos opuestos [16, 22-28, 30-32], para luego proyectarlas al espacio
de composicion. Sin embargo, esta estrategia introduce una nueva complicacion: se ha
demostrado que las llamas en flujos opuestos pueden presentar multiples estructuras
para un mismo conjunto de condiciones de contorno [33-35].

Con el fin de evitar el problema del dominio desconocido, la literatura ha explorado
dos estrategias alternativas para resolver las ecuaciones, ambas con limitaciones
importantes. La primera consiste en forzar el dominio de la fracciéon de mezcla entre
cero y uno, interpretando el flamelet como una llama gaseosa perturbada por un
spray [15, 20], formulacién que, hasta antes de esta tesis, se ha restringido a condiciones
estacionarias. Sin embargo, bajo esta configuracion las estructuras obtenidas presentan
un balance dominado principalmente por reaccién y difusion [20], caracteristico de
llamas gaseosas, mientras que el efecto convectivo inducido por la evaporacion, que
suele dominar en llamas de spray [16—18], queda relegado a un segundo plano.

La segunda estrategia propone redefinir la coordenada del espacio de composicién
utilizando variables monétonas por construccién, como la variable de composicién

efectiva [19] o la fraccion de mezcla acumulada [21]. Aunque estas definiciones
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resuelven el problema matemadtico de la no monotonicidad, no existe garantia de
que los gradientes de los escalares reactivos se alineen con los gradientes de estas
variables [36], condicién necesaria para obtener una descripciéon unidimensional.

En resumen, si bien las ecuaciones de flamelet de spray estdn presentes en la
literatura, las soluciones disponibles son escasas y se restringen a configuraciones
muy particulares, lo que impide su estudio sistematico bajo las distintas condiciones
relevantes presentes en llamas de spray. Esta limitacién no radica en la formulacion
matematica en si, sino en la ausencia de herramientas numéricas capaces de resolver de
manera robusta el acoplamiento entre la dindmica de las gotas y el flujo gaseoso dentro
del marco de flamelets. En este contexto, uno de los desafios centrales consiste en
desarrollar herramientas computacionales que permitan describir consistentemente este
acoplamiento, asi como definir rigurosamente el dominio del espacio de composicion
sobre el cual se resuelven las ecuaciones. La presente tesis aborda este problema
mediante el desarrollo de estrategias numéricas y c6digos computacionales orientados

a la obtencion de nuevas soluciones de las ecuaciones de flamelet de spray.

1.4. Objetivos

El objetivo principal de esta tesis es desarrollar las herramientas numéricas y
computacionales que permitan obtener soluciones de las ecuaciones de flamelet de
spray bajo condiciones que no han sido abordadas previamente en la literatura. En
particular, se consideran: 1) flamelets de spray transitorios, y ii) flamelets de spray en
dominios de fraccién de mezcla no monétonos. Estos objetivos se desarrollan en dos

partes:

Parte 1. Desarrollar e implementar una formulaciéon numérica para flamelets de
spray con efectos transitorios, basada en el acople explicito de un modelo
Lagrangiano de la fase liquida con las ecuaciones de flamelet de la fase

gaseosa en el espacio de composicion.

Este desarrollo permite superar la restriccion de evaporacion estacionaria
presente en formulaciones previas, habilitando la obtencién de soluciones
transitorias asociadas a estrategias de inyeccion discontinua y su estudio bajo

condiciones como la extincidén y re-ignicion.
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Parte 2. Desarrollar e implementar una estrategia para la determinacion de 7.,

a partir de una solucién analitica.

Esta estrategia permite definir de manera consistente el dominio de resolucién
de la ecuaciones de flamelet de spray en el espacio de composicion,
habilitando la obtencion sistematica de soluciones en configuraciones que no

habian sido abordadas previamente.

En conjunto, estos desarrollos permiten, por primera vez, la obtencién sistematica
de soluciones de las ecuaciones de flamelet de spray en configuraciones transitorias y
en dominios de composicion no mon4tonos.

A continuacién, en el Capitulo 2 se revisa el estado del arte sobre las ecuaciones
de flamelet para llamas gaseosas no premezcladas y su extension a configuraciones
con spray. El Capitulo 3 presenta los modelos matematicos, que incluyen tanto la
formulacién transitoria de flamelets de spray como aquella asociada a fracciones de
mezcla con maximo desconocido.

Sobre la base de estas formulaciones, en el Capitulo 4 se desarrollan los algoritmos
de resolucion propuestos, los cuales constituyen uno de los aportes centrales de
esta tesis. En el Capitulo 5 se presenta la verificacion numérica de los c6digos
implementados, mediante la comparacién con configuraciones de referencia y el
andlisis de sus principales limitaciones.

En el Capitulo 6 se presentan las soluciones de las ecuaciones de flamelet obtenidas
con ambos algoritmos. En primer lugar, se estudia la dindmica transitoria de flamelets
de spray sometidos a inyeccion discontinua, mostrando la aparicién de soluciones
periddicamente oscilantes y analizando la influencia de pardmetros como el radio y
la velocidad inicial de las gotas. En segundo lugar, se investigan las soluciones de la
formulaciéon con fraccion de mezcla maxima desconocida, resolviendo las ecuaciones
para distintos valores de la tasa de deformacioén y perfiles de evaporacion, y analizando
los balances asociados. Finalmente, el Capitulo 7 resume las conclusiones principales

del trabajo.



Capitulo 2

Estado del arte

En este capitulo se revisa la literatura respecto a las ecuaciones de flamelet no
premezclada. En la primera seccidn se presentan los fundamentos de la teoria, desde el
flame sheet model de Burke y Schumann [37] hasta las ecuaciones mds recientes para
describir llamas gaseosas. Esta base conceptual es indispensable para contextualizar la
segunda seccidn, donde se discute el estado del arte de las ecuaciones de flamelets de

spray, sus limitaciones y los desafios que motivan la presente tesis.

2.1. Ecuaciones de flamelet para llamas gaseosas no

premezcladas

En las llamas no premezcladas el combustible y el oxidante ingresan por separado
en la cdmara de combustion, de modo que el proceso de difusién controla directamente
la reaccién quimica. La estructura de este tipo de llamas puede describirse mediante una
variable escalar conservada: la fraccion de mezcla, Z, que cuantifica la composicion
local del gas. Esto permite reformular el problema en el espacio de composicion,
adoptando Z como coordenada independiente. Esta transformacion constituye la
base de la teoria moderna de flamelets, ya que permite desacoplar parcialmente la

complejidad geométrica del flujo de la descripcién quimica de la llama.

2.1.1. Flame sheet model

El andlisis pionero fue realizado por Burke y Schumann [37], quienes introdujeron

el concepto de flame sheet. En su trabajo, la mezcla de combustible y oxidante se
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encuentra completamente controlada por los procesos difusivos, y la reaccién quimica
se asume infinitamente rdpida. Esta hipétesis implica que, en cuanto combustible y
oxidante se encuentran, reaccionan de manera instantanea.

Como consecuencia, la regiéon donde efectivamente ocurre la combustion colapsa
en una superficie de espesor nulo, la flame sheet, que actiia como frontera entre dos
dominios mutuamente excluyentes: uno donde tnicamente existe combustible (y los
productos de la reaccién) y otro donde solo persiste oxidante (y los productos). Esta
idealizacién no solo simplifica el problema fisico, sino que también permite representar

la cinética quimica mediante una unica reaccion global
F+s0x — (1+s)P, (2.1

donde F es el combustible, Ox el oxidante, P los productos y s es el coeficiente
estequiométrico. Ademas, las tasas de reaccion para el combustible, el oxidante y la
temperatura, Wg, Wox y Wr, respectivamente, y el calor liberado por la reaccion @),

pueden relacionarse a través de
Wox = SWF y wr = —Qur. (2.2)

Usando estas relaciones, junto con la Ley de Fick para la difusion de las especies
quimicas, las ecuaciones de conservacion para las fracciones mdsicas de combustible
Yr, oxidante Yo, y energia (expresada en términos de la temperatura 7') se escriben
como [7, 38]

d(pYr
(gtF) + V- (puYy) = V- (pDpVYr) + dr, 2.3)
O(pYox \V '
% + V- (puYox) = V- (pDoxVYox) + swr 24
Y a(pT) A o Q
) .
. TY - v . T) — 2.
5 TV (pul) =V <Cp ) c, &

donde p es la densidad del gas, u es el campo de velocidades, Dr y Do, son
los coeficientes de difusién del combustible y el oxidante, respectivamente, A es la
conductividad térmica y C), es el calor especifico a presién constante.

El siguiente paso clave consiste en asumir que los coeficientes de difusion



2.1. Ecuaciones de flamelet para llamas gaseosas no premezcladas 9

molecular y térmica son idénticos

Dy = Doy, =—=0D. (2.6)

pCyp
Este supuesto no solo simplifica el andlisis, sino que habilita la construccién de
combinaciones lineales de Yr, Yox y T que eliminan el término fuente asociado
a las reacciones quimicas. Estas combinaciones, conocidas como variables de

Shvab-Zeldovich, se definen como

21 = SYF — Yox, (2.7)
T
29 = GT + Yy, 2.8)
Q
T
25 = S%’ Yo 2.9)

Al sustituir estas variables en las ecuaciones de transporte, Ecs. (2.3)-(2.5), se obtiene
que cada z; satisface exactamente la misma ecuacion de conveccién-difusion sin

términos de reaccion. Es decir

d(pz;)
ot

+ V- (puz;) = V- (pDVz). (2.10)

Al reducir la reaccion a una discontinuidad infinitamente delgada, todas las dificultades
de la cinética quimica desaparecen, permitiendo representar el sistema completo
mediante ecuaciones lineales.

Sin embargo, aunque las tres variables z; estdn gobernadas por la misma ecuacion
de transporte, Ec. (2.10), no comparten las mismas condiciones de contorno. En la

entrada de oxidante (subindice 0), se tiene

C, T C, T
21 =—Yoxo, 22=— 8 m= e ll + Yox, (2.11)
Q Q@
mientras que en la entrada de combustible (subindice 1)
C,T C,T;
21 =58Yp1, 2= 22 ! +Yr1, 3= Sfél- (2.12)

Para resolver esta disparidad, se introduce una normalizacién lineal para cada
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variable z; utilizando sus respectivos valores en los flujos de entrada [7, 38]

7. — Fi T %0

J

) (2.13)
Zj71 — Zj70
Esta transformacion convierte a todas las variables normalizadas Z; en cantidades
que satisfacen no solo la misma ecuaciéon de conveccidon-difusion, sino también las
mismas condiciones de contorno: Z; = 0 en la entrada de oxidante y Z; = 1 en la de
combustible. Dado que obedecen la misma ecuacidn lineal y las mismas condiciones

de borde, por el principio de unicidad se tiene
Z - Zl == Z2 == Zg. (2.14)

Esta variable escalar unica es la fraccion de mezcla, la cual caracteriza completamente
la composicién local del gas dentro del marco del flame sheet. Su relevancia conceptual
es enorme ya que permite transformar un problema tridimensional en el espacio fisico
en un problema unidimensional en el de composicion.

Dado que se esta bajo la hipdtesis de quimica infinitamente rapida, los reactivos no
pueden coexistir y reaccionan inmediatamente al entrar en contacto dentro de una zona
de reaccion infinitamente delgada. En consecuencia, la llama queda compuesta por
regiones separadas por la superficie estequiométrica, Zg: una rica en oxidante (£ <
Z), donde no hay combustible, y otra rica en combustible (7 > Z), donde no hay
oxidante. Esto permite relacionar las fracciones masicas de las especies y la temperatura
directamente con Z y con las condiciones de entrada de las corrientes de oxidante y
combustible. Al reemplazar las condiciones de borde de los z;, Ecs. (2.11) y (2.12), en
la Ec. (2.13), y considerando que en Z no hay ni combustible ni oxidante, las variables
termoquimicas pueden expresarse como funciones lineales por tramos de la fraccion de

mezcla [6, 7, 38]. En la regién pobre en combustible (7 < Z), los perfiles son

Yr(Z) =0, (2.15)
7z
Yox(Z) = Yoxo (1 - Z—) , (2.16)
st
QYr 1

T(2) = (1 - Z)Ty+ 2T, +
Op

z, (2.17)
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Yr1

YOX,O Tl

0 Lt 1
Z [

Figura 2.1: Solucién de Burke-Schumann en funcién de la fraccién de mezcla.

mientras que en la region rica en combustible (Z > Z) se obtiene

Z — Zy
YF(Z> = YF,I (1_—25:) ) (2.18)
Yox(Z) =0, (2.19)
B QYr 1 (1-2)
T(Z)=(1—2)Ty+ ZT, + c) Tt 0 Za) (2.20)

La Fig. 2.1 ilustra esquemdticamente estas soluciones, mostrando los perfiles
caracteristicos para las especies y el perfil de temperatura con su maximo en la posicion
estequiométrica.

Si bien el flame sheet model es fundamental desde un punto de vista conceptual,
posee una importante limitacién: la hipétesis de quimica infinitamente répida. Esta
simplificaciéon impide describir fendmenos controlados por la cinética quimica, como
la extincidén, evidenciando la necesidad de incorporar zonas de reaccion de espesor
finito. No obstante, la relevancia del modelo de Burke-Schumann no reside en su
precision predictiva, sino en la idea fundamental que introduce. Demostré que es
posible caracterizar la compleja estructura termoquimica de una llama no premezclada

mediante un unico escalar conservado: la fraccién de mezcla. Esta idea constituye
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la piedra angular sobre la que se construyen los modelos de flamelet modernos, que
incorporan quimica detallada. Dada la centralidad de este concepto, antes de introducir
las ecuaciones de flamelet se dedicard la siguiente seccion a definir con rigor la fraccién

de mezcla.

2.1.2. Fraccion de mezcla

La definicién de la fraccion de mezcla debe ser consistente con el nivel de detalle
usado en la descripcidén quimica. La formulacién mds clasica, derivada de la variable
de Shvab-Zeldovich, 21, (ver Ec. (2.7)) y vélida para una reaccion global de un paso, se

construye a partir de las fracciones mdsicas de los reactantes principales

sYp — Yox + Yox0

7 —
sYr1 + Yoxo

(2.21)

Sin embargo, esta definicion se vuelve inadecuada cuando se emplean mecanismos
de reaccion detallados. En una llama real, el combustible no se convierte
instantdneamente en los productos finales, sino que se logra mediante multiples
reacciones elementales que generan especies intermedias, como CO o Hs,, cuya
dindmica puede dominar amplias regiones de la llama. En zonas donde el combustible
ya se ha consumido (Yr = 0) pero aun existen especies intermedias, la definicién
clasica de Z deja de reflejar cambios reales en la composicion. La variable deja de
ser sensible a cambios adicionales en la composicion, perdiendo su capacidad de
parametrizar el estado local de la mezcla. Por lo tanto, deja de ser util como coordenada
del espacio de composicion.

Dado que las reacciones quimicas no crean ni destruyen atomos, la alternativa
consiste en definir la fraccién de mezcla a partir de una magnitud conservada en
cualquier proceso quimico: la fraccién masica de algtin elemento quimico.

Una de las primeras aplicaciones de este principio fue la de Masri et al. [39], quienes
propusieron una formulacién para llamas de metano (CH,) basada en el balance de
hidrégeno

7 — JHZTHO 2.22
YHI_YHO ( )

donde Yy y Y1 son las fracciones mdsicas totales del hidrégeno en las entradas de
oxidante y combustible, respectivamente. La fraccion madsica local de ese elemento,

Yu, se puede expresar como la suma de las contribuciones de todas las especies que
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contienen de hidrégeno [39]

AWy 2Wx 2Wy
Y = Y. —Y;
H CcH, T Wino H,O T Wi,

Vi, (2.23)

Aqui, W, representa la masa molecular (o atémica) de la especie (o elemento) k. Con
la Ec. (2.23) se garantiza que Z actiie como un indicador adecuado del estado de la
mezcla, independientemente del mecanismo de reaccion.

Mas adelante, Bilger [40] generalizé este enfoque para proponer una fraccién de
mezcla aplicable a cualquier hidrocarburo. El principio consiste en construir un escalar
como una combinacidn lineal de las fracciones masicas de los elementos carbono,
hidrégeno y oxigeno (C, H y O, respectivamente), ponderadas de forma que tome valor
nulo en el flujo de oxidante y unitario en el flujo de combustible.

Para un combustible genérico C,.H,,, O,,,, su formulacién es

[ Ze X
Ve Vi Yo Yoo
7 — VCWC 2VHWH V()WO VOWO
2Yca L Yui \ [ Yoo ’
veWe  2vaWh voWo

donde los subindices 0 y 1 denotan las condiciones en las entradas de oxidante y

(2.24)

combustible, respectivamente. Este enfoque asegura que Z evolucione suavemente de
0 a1 através de la llama, incluso con mecanismos de reaccién detallados.

No obstante, la formulacion mas general de la fraccion de mezcla se obtiene
directamente a partir del principio de conservacion de masa de los elementos. Para
ello, se define primero la fraccién masica de un elemento cualquiera, §;, donde j indica
el elemento, como la suma de las contribuciones de todas las N especies quimicas que
lo contienen

g="2=%" a5 Wi (2.25)

m I W
con a;; siendo el nimero de adtomos del elemento j en la especie 7 e Y; la fraccion
madsica de la especie i. Esta cantidad es estrictamente conservada, por lo que puede

normalizarse para construir un escalar entre Oy 1

& — &0
L, ==L 2 2.26
T &1 — o (2:26

Las definiciones de Masri et al. [39] o Bilger [40] pueden interpretarse como
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combinaciones lineales de estos escalares elementales [6, 41], lo que demuestra la
generalidad de este marco.

En la combustion de hidrocarburos y alcoholes es habitual escoger el carbono como
elemento indicador, ya que estd directamente asociado al combustible. Por ello, en
adelante denotaremos por Z la fraccion de mezcla basada en carbono, Z¢.

La utilidad de esta definicion es que su ecuacion de transporte no contiene términos

fuente. Para derivarla, se parte del balance de masa para cada especie k

Yy,

donde Vi es la velocidad de difusién de la especie k. Aqui se adoptard la ley de Fick,
Vi = =Dy /Y VY}, donde Dy es el coeficiente de difusion de la especie, aunque este
modelo de difusiéon puede reemplazarse por otros mas complejos, como se muestra en
el trabajo de Olguin y Gutheil [18] para llamas con spray.

El paso clave consiste en tomar una combinacién lineal de estas ecuaciones de
conservacion, Ec. (2.27), ponderdndolas por la masa de carbono presente en cada

especie. Tras multiplicar por acyWe /W) y sumar sobre todas las especies (k =

1,...,N), se obtiene la ecuacion de balance para la fraccién madsica elemental de
carbono, &
(95 N aCkWC
— -VE=V - Dy VY, | . 2.28
po TP § (ﬂ ];:1 W, DeVY (2.28)

Notablemente, la suma ponderada de los términos fuente debido a las reacciones
quimicas es igual a cero. Esto no es una aproximacion, sino una consecuencia directa
del principio de conservacion de masa de las especies en las reacciones quimicas.

El término difusivo (lado derecho de la Ec. 2.28) es complejo, pues constituye una
suma ponderada sobre todas las especies. Para simplificarlo, se adopta la hipdtesis
cldsica de coeficiente de difusién iguales, D, = Dy. Con ello, y tras normalizar &,

la ecuacién de transporte para Z toma la forma

A

Esta derivacién pone de manifiesto un dilema conceptual: la ecuacién candnica para
Z requiere asumir coeficientes de difusién idénticos, lo cual contradice la fisica real,
ya que las especies difunden a velocidades distintas (Le; # 1).

Para resolver esta paradoja, Pitsch y Peters [12] propusieron definir Z directamente
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como un escalar que, por construccion satisfaga la ecuacion de transporte, Ec. (2.29),
sin necesidad de derivarlo a partir de los elementos. Con este enfoque, se evita la
hipétesis de Le = 1, pero a cambio Z se desacopla de su significado fisico tradicional.
Por ejemplo, el valor de Z correspondiente a la mezcla estequiométrica deja de ser una
valor fijo, sino que un parametro del campo escalar Z.

De esta forma, ya sea definido a partir de la conservacion de un elemento (bajo
Le = 1) o siguiendo la propuesta de Pitsch y Peters, Z constituye una coordenada
robusta del espacio de composicion y permite formular las ecuaciones de flamelet en

dicho espacio.

2.1.3. Ecuaciones de flamelet para Illamas gaseosas no

premezcladas

La derivacién de las ecuaciones de flamelet, propuestas originalmente por
Peters [10], se basa en una transformacioén de las ecuaciones de transporte desde
el espacio fisico (x,t) al espacio de composicién (Z, Zy, Z3, 7). Este cambio de
coordenadas constituye el paso central de la formulacién, ya que permite describir la
estructura interna de la llama siguiendo la variacién de los escalares reactivos a lo
largo de la fraccion de mezcla, Z. Dicha descripcion se realiza desde la zona con solo
oxidante (Z = 0) hasta la de puro combustible (Z = 1). Para completar el sistema
de coordenadas, se introducen dos variables adicionales, Z; y Z3, que parametrizan
las direcciones tangenciales a la superficie de llama, junto con la coordenada temporal
transformada 7.

Matemadticamente, este cambio de coordenada se realiza mediante la regla de
la cadena aplicada a los operadores diferenciales temporales y espaciales. Las
transformaciones correspondientes son

o) _ o), 0Z20()  §~02,0()

ot or "ot oz s o oz, (2.30)

n—

3

() a()

V() =VZ—+=+ VZ . 2.31

() o7 T2 V75 A (2.31)
n=2

Es importante destacar que esta transformacion es exacta, no introduce aproximaciones

fisica ni simplificaciones. Solo reescribe las mismas ecuaciones de conservacion en un

sistema coordinado mds adecuado para describir este tipo de estructuras.
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Una vez establecida la transformacién matematica, la simplificacién clave del
modelo que permite asumir una estructura unidimensional consiste en considerar que
el flamelet opera bajo condiciones de alto nimero de Damkohler (Da > 1). En este
régimen, la escala temporal de la quimica es mucho menor que la del flujo, por lo que
la reaccion se encuentra confinada en una zona extremadamente delgada en la vecindad
de la superficie estequiométrica. Si, ademas, el espesor de esta capa es pequefio en
comparacion con la escala de Kolmogorov, la estructura de la llama queda dentro
de un campo de flujo localmente cuasi-laminar. En estas condiciones, los gradientes
dominantes se concentran en la direccion normal a la superficie de la llama (direccion
de VZ), mientras que los gradientes tangenciales pueden despreciarse.

Asumiendo ademds un ndmero de Lewis unitario para todas las especies (Lep = 1)
y propiedades termofisicas constantes, al aplicar este cambio de coordenadas a las
ecuaciones gobernantes de las especies quimicas y la temperatura, las ecuaciones de

flamelet, presentadas por Peters [10], son

Y} 0*Yy, .
Pa—: = P% 8Z§ + wy, (2.32)
or o’T .
pCpE = pCpgﬁ + wr. (2.33)

En estas ecuaciones se describe la evolucién de la estructura interna del flamelet
sometido a una deformacion impuesta por el flujo externo, cuantificada por la tasa de

disipacion escalar
X =2Dz|VZ[*. (2.34)

Esta variable acopla la microestructura de la llama con el campo de flujo externo. Con
dimensiones de uno sobre tiempo, x puede interpretarse como el inverso del tiempo
caracteristico de la difusion a través de la estructura del flamelet. La respuesta de la
llama frente a variaciones en x se representa mediante la “curva en forma de S” [10]
(Fig. 2.2), que relaciona Yy, la tasa de disipacion evaluada en el punto estequiométrico,
con la temperatura maxima del flamelet. La parte superior de la curva corresponde
a las soluciones de llama encendida y estable. A medida que . aumenta, la llama
se debilita y su temperatura méxima disminuye hasta alcanzar un punto de inflexién
critico, conocido como el limite de extincion (x,). Una vez que se supera este valor

critico, la conduccién de calor hacia ambos lados no puede ser compensada por la
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Figura 2.2: Curva en forma de S. Q e I representan los limites de extincion e ignicion
respectivamente [41].

generacion de calor por la reaccion quimica, extinguiendo la llama.

La “curva en forma de S” no solo describe la respuesta de la llama al estiramiento,
sino que revela cinco regimenes de comportamiento fisico distintos, identificados
por Peters [10]. Estos se pueden clasificar en dos grandes categorias: los estados
estables, que constituyen la base de los modelos estdndar, y los estados transitorios,
que describen procesos dindmicos como la ignicién y la extincién. Dichos estados, se

muestran esquematicamente en la Fig. 2.2, y se explican en detalle a continuacion.

Estados estacionarios y cuasi-estacionarios. Los estados mds conocidos
corresponden a estas dos ramas de la curva. La rama inferior representa la mezcla
no reactiva (estado 1), una solucién trivial de mezclado puro. La rama superior
corresponde a los estados de combustion cuasi-estacionaria (estado 2). En esta rama
los términos transitorios son despreciables, por lo que una descripcion estacionaria es
suficiente. Por esta razdn, estas estructuras de flamelet se utilizan para construir las
librerias de los modelos ya consolidados, que han sido aplicados con gran éxito en la

simulacién de llamas turbulentas gaseosas [42—57].

Estados transitorios: ignicion, extincion y re-ignicion. Los estados restantes
describen procesos inherentemente transitorios y de mayor complejidad, lo que ha

dificultado su estudio sistemdtico. En primer lugar, la ignicién (estado 3) conecta la
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rama inferior con la superior, dando lugar a la formacién de una llama encendida a
partir de una mezcla no reactiva. Este estado ha comenzado a recibir mayor atencion
en trabajos recientes [58, 59]. Por otra parte, el proceso de extincion (estado 4),
que ocurre al superar el limite x,, y la re-ignicién (estado 5), que puede producirse
si la tasa de disipacion escalar disminuye durante un evento de extincion, suelen
analizarse de manera conjunta y han sido estudiados de forma madas extensa en la
literatura [48, 60—65]. De manera andloga a los modelos estacionarios, algunos trabajos
pioneros han explorado la construccion de librerias de flamelets transitorios para su uso
en simulaciones de llamas turbulentas [60, 66—68], aunque esta drea sigue siendo un
campo de investigacion activo.

La ecuaciones de Peters, Ecs. (2.32) y (2.33), han servido como punto de
partida para numerosas extensiones que buscan incorporar una fisica més detallada.
Una de las mads significativas es la inclusion de efectos de difusion diferencial,
abordada por Pitsch y Peters [12]. Para ello, se reemplaza la simple ley de Fick
por un modelo de difusion multicomponente més detallado, como la aproximacion
de Curtiss-Hirschfelder [69], con una velocidad de correccién V¢ para asegurar la

conservacion de la masa [70]

1
V. = —?Dkvxk + Z lD VX, (2.35)

vC

donde X, es la fracciéon molar de la especie k. La incorporaciéon de esta descripcion
mads precisa del transporte da lugar a ecuaciones de flamelet considerablemente mas
complejas, que incluyen términos adicionales relacionados con la variacion del peso

molecular medio (1)

Por TLen2022 T Lep 2 W 022 9D, 07
X 0 D Le, — 1 x |\ 9Y%
oD, 0z \"77\ Le, 9D, ) 9Z
\/ 2D, 0z <p Dz 2DZ) 07" (2:36)

Otra de las extensiones mds importantes es la inclusion de efectos inducidos por

Y, 2y, Yy 02W
k_PX8k+- P XY, W X 0 X yoy,
2DZ

cambios en la direccidn del frente de llama [71, 72], caracterizados por la curvatura de
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las isosuperficies de fraccion de mezcla, k; = —V - nz, donde ny es el vector normal
a dichas superficies. La ecuacion de flamelet para las especies quimicas, considerando

unicamente este efecto adicional, es [71]

oY, p XPYe . Dzx — 0Yy
ok _ P A =, 2.37
Por “Lep2oz2 TP\ Ty Mgy @.37)

Versiones que incorporan simultdneamente difusion diferencial y curvatura estdn
disponibles en la literatura [72]. Ademds de las ya mencionadas, otros trabajos han
ampliado progresivamente las ecuaciones de flamelet para capturar efectos adicionales

relevantes en configuraciones précticas. Entre estas extensiones se encuentran:

= Transporte térmico: incorporacién del efecto Soret (termodifusion) en la

definicién de la velocidad de difusién de las especies quimicas [73].

= Configuraciones complejas: adaptacion a sistemas con multiples entradas de
combustible u oxidante [42, 74, 75].

= Efectos no adiabaticos: extension de la formulacion para usar la fraccién de

mezcla y una entalpia modificada como coordenadas [53].

Esta capacidad de extensién, tanto para andlisis estacionarios [48, 76] como
transitorios [48, 58—65], ha consolidado a la teoria de flamelets como una de las
herramientas mas poderosas y versatiles para el estudio de llamas no premezcladas.
Para cerrar el sistema de ecuaciones de flamelet es necesario proporcionar una
clausura para la tasa de disipacion escalar. Para configuraciones de flujo idealizadas,
es posible obtener soluciones analiticas para y directamente a partir de la ecuacién de
transporte de Z (Ec. (2.29)). Estos casos candnicos son la capa de mezcla y la llama de

contraflujo.

Capa de mezcla transitoria (Unsteady mixing layer). Este caso representa la
interaccion de dos flujos paralelos sin un campo de velocidad convectivo impuesto,
donde el mezclado es puramente difusivo. Al despreciar el término convectivo en la
Ec. (2.29) y asumir p’D, = (pQDZ)ref, la solucion para la evolucion temporal de x
es [10]

X(Z,t) = Zme exp [—2(erfc™1(22))?] . (2.38)
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Llama de flujos opuestos estacionaria. Este caso es de mayor relevancia préctica,
pues describe una llama en un campo de deformacién. Modelando el campo de
velocidad como un flujo potencial estacionario (u = —az, donde a es la tasa de
deformacién) y manteniendo la suposicién sobre p?Dy = (p?> D)., la solucion para
X se vuelve independiente del tiempo y depende tinicamente de la tasa de deformacion
a [10]

X(Z) = %exp [—2(erfc™"(22))?] . (2.39)

Esta dltima expresion es fundamental, ya que relaciona directamente un pardmetro del
flujo (a) con la variable que controla la microestructura de la llama (), sirviendo como
base para muchos modelos de combustion turbulenta.

Un enfoque alternativo, mds flexible que las soluciones analiticas, consiste en
resolver una ecuacién de transporte para la propia tasa de disipacion escalar. Hasse

y Peters [42] fueron pioneros en esta area al derivar una ecuacidn para y

dx 1 [0x 2 _Xazx

En esta formulacidn, la tasa de deformacion a actia como un pardmetro de entrada que
modela la influencia del flujo externo.

La principal ventaja del enfoque basado en ecuaciones de transporte es su capacidad
para incorporar sistematicamente una fisica mas compleja. Un ejemplo notable es el
trabajo de Scholtissek et al. [43], quienes extendieron el modelo para incluir efectos de
difusividad variable (pD, variable) y de curvatura de la llama (k). Esto conduce a una

ecuacion de transporte significativamente mas elaborada para una variable relacionada,
X = (VZ)2 = X/2Dz

o Dy [ 0v\? o o Y 9(pDy) 0% 9 [(10(pD
ox z(x) P (D_x)+5(p Z)_X+2A2_<_ (p z))

or 2 \oz 0z \"%0z) " p 0z oz Moz B
. 0Dy . Okyz .
— 2¢83/2 — 3D, =2 _ 9ax. 2.41
X"z X 257 ax (2.41)

Esta madurez en las formulaciones de flamelet para llamas gaseosas contrasta
marcadamente con el estado del arte para llamas de spray. Si bien se han propuesto
extensiones para incorporar la presencia de la fase liquida, los estudios disponibles
son considerablemente més limitados y se restringen, en su mayoria, a configuraciones

simplificadas. En este contexto, el estudio de flamelets de spray bajo condiciones mas
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generales, incluyendo efectos transitorios y configuraciones con fracciones de mezcla
no mondtonas, presenta desafios significativos que ain no han sido abordados de

manera sistematica en la literatura.

2.2. Ecuaciones de flamelet para llamas de spray

La extension de las ecuaciones de flamelets para incorporar los efectos de
evaporacion constituye un drea de investigacion relativamente reciente [15-21]. En
todas estas propuestas, el punto de partida continda siendo el uso de la fraccién de
mezcla como coordenada. Esta eleccion persiste incluso en configuraciones donde la
evaporacion puede generar zonas localmente premezcladas, lo que introduce un desafio
conceptual y matematico [18].

La modificacion fundamental al pasar de llamas gaseosas a llamas con spray es la
inclusién explicita de la evaporacién de las gotas. Este proceso introduce un término
fuente adicional en la ecuacion de transporte de la fraccién de mezcla [15, 16], lo que

implica que esta deje de ser un escalar conservado

Z :

pa—i—pu-VZ:V-(pDZVZ)—FSU(l—Z), (2.42)
donde S, representa la fuente de masa debido a la evaporacion. En consistencia con
la ecuacién de fraccion de mezcla, las ecuaciones para las fracciones masicas de las
especies quimicas, Yy, y la temperatura, 7', incorporan términos fuente adicionales que

representan la interaccion con la fase liquida [20]

D, d?Y, o dY, d Le, — 1 d(V,
P ==+ ——g (PDZ( s )gz)-l-gzM

I2PT e, dZ? iz %4z Loy az
+ DR800 2) — 846~ ), (2.43)
y
&T dT dc, al
gZpDZC’de2 =—Wp — ngZpDz 1 +gzp Z CoiVizYr)
+ ij—;&(l - 7) -5, (2.44)

donde Vj.z y Viz representan velocidades de difusion, S. es la fuente de energia debido
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a la evaporacion, y dx;, es el delta de Kronecker, con L denotando la especie gaseosa
asociada a la fase liquida, normalmente el combustible.

En conjunto, estas modificaciones introducen un mayor grado de acoplamiento y
complejidad en el sistema de ecuaciones de flamelet. En este contexto, la presencia de
los términos de evaporacion hace particularmente relevante un cierre adecuado para la
tasa de disipacion escalar, x.

Dentro de las formulaciones mds recientes, Olguin et al. [20], siguiendo la
sugerencia de Scholtissek et al. [77], cierran la tasa de disipacién escalar, x, mediante
una ecuacion de transporte para el gradiente de la fraccién de mezcla, g, = |V Z|. Este
cierre no es un detalle menor: al utilizar g, como variable de entrada del flamelet, se
obtiene un sistema de ecuaciones que, aunque sigue siendo altamente acoplado y no
lineal, resulta mds robusto y computacionalmente manejable que si se intentara derivar
una ecuacion de transporte para x en presencia del término de evaporacion.

La ecuacion para el gradiente de la fraccién de mezcla, g, describe como la propia

estructura de la llama es afectada tanto por el flujo como por la evaporacion [20]

@9z _ . 3@(pDz) , 2 d(pDz)dgy

2 _ _ T \r=z)
92¢Dz g =920 = 927 927"z az
dgz d .
+ d_ZS”(l —Z) - gzd—Z(Sv<1 — Z)), (2.45)

donde @ = ny-V(pu)-ny es una tasa de deformacién modificada que, como en el caso
gaseoso, funciona como un pardmetro de entrada del modelo. Resulta significativo que,
al anular todos los términos asociados a la evaporacion (Sv =0y Se = 0), el sistema
completo se reduzca idénticamente a la formulacién para llamas gaseosas con difusion
diferencial de Pitsch y Peters [12], lo que constituye una validacién fundamental del
modelo, como demuestran Olguin et al. [20].

La resolucion directa de este sistema de ecuaciones altamente acoplado ha puesto
en evidencia numerosos desafios. Los primeros estudios [16—18] no buscaron resolver
las ecuaciones en el espacio de composicion, sino que realizaron un analisis a priori
utilizando datos de simulaciones estacionarias en el espacio fisico. Este enfoque
revel6 un punto clave: Olguin y Gutheil [16] demostraron que la estructura cldsica
de difusion-reaccion de los flamelets gaseosos puede ser alterada de manera sustancial
por la evaporacion, hasta el punto de que los términos relacionados con la fase liquida
pueden dominar la fisica del flamelet.

Posteriormente, diversos trabajos lograron resolver las ecuaciones de flamelet en



2.2. Ecuaciones de flamelet para llamas de spray 23

el espacio de composicion [15, 19-21]. Sin embargo, esto fue posible mediante una
simplificacion importante: la dindmica de las gotas no se resolvia de forma acoplada.
En lugar de ello, se imponian perfiles de evaporacion estacionarios prescritos, lo que
elimina la retroalimentacion entre la fase liquida y la fase gaseosa. Por esta razon, estas
formulaciones no capturan la complejidad fisica real del acople bidireccional. En virtud
de lo anterior, la literatura carece ain de una solucidn de las ecuaciones de flamelet de
sprays que incluya un tratamiento dindmico, autoconsistente y completamente acoplado
de la fase liquida.

Adicionalmente, existe otro obstiaculo: la no monotonicidad de la fraccion de
mezcla. Mas especificamente, en una llama de spray de flujos opuestos se inyecta
oxidante (aire) por ambos lados, mientras que el combustible liquido se introduce
unicamente por uno de ellos. La evaporacion afiade combustible gaseoso dentro del
dominio, dando lugar a un perfil de Z que presenta un maximo Z,,,, desconocido,
ubicado en el interior de la configuracién, y que decrece hacia ambos bordes hasta
alcanzar Z = 0 (ver Z, en la imagen de la izquierda de la Fig. 2.3). Dado que esta
curva no es mondtona, Z deja de ser una coordenada adecuada. Un mismo valor de Z
puede corresponder a estados termoquimicos distintos dependiendo de si se encuentra
en la parte creciente o decreciente del perfil, lo que invalida la formulacion tradicional
del flamelet.

Con el fin de evitar esta singularidad, Luo et al. [15] y Olguin et al. [20] optaron
por imponer la evaporacion sobre una llama gaseosa ya establecida, forzando asi
un perfil monétono de Z entre cero y uno. Esta estrategia permite construir un
flamelet, pero no representa la fisica real de una llama de spray, cuya estructura esta
determinada principalmente por la interaccidén entre procesos difusivos, quimicos y
convectivos inducidos por la evaporacion [16—18]. En esta configuracidn, sin embargo,
este ultimo resulta poco relevante. En otras palabras, més que resolver el problema, esta
aproximacion lo evita.

Una alternativa conceptualmente distinta consiste en abandonar la fraccién de
mezcla clasica y definir una nueva variable de composicién que sea mondtona por
construccion. En esta linea, Franzelli et al. [78] propusieron una nueva coordenada
para el espacio de composicion utilizando dos variables: la fraccion de mezcla gaseosa

Z4 (equivalente al Z tradicional) y la fraccion de mezcla liquida Z;, definida como la
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Figura 2.3: Ilustracion de la definicién de la variable de composicion efectiva: a)
fraccion de mezcla gaseosa y razon liquido-gas en el espacio fisico, y b) representacion
del manifold unidimensional en el espacio (Z,, Z;) [19]

razon entre la masa liquida y la masa gaseosa local

oo aapr

Zl = )
(I—a)p

(2.46)

con a; = 4nywR3 /3 siendo la fraccién de volumen de la fase liquida, donde n; es la
densidad del nimero de gotas, y R el radio de estas.

En el espacio bidimensional (Z,,Z;), una llama de flujos opuestos describe
un conjunto de estados que forman un manifold unidimensional correspondiente al
conjunto de soluciones fisicamente posibles (Fig. 2.3). Al restringir el espacio de
composicion a este manifold, es posible definir una nueva coordenada mondtona 7,
que corresponde a la métrica de dicha curva en el espacio (Z,, Z;). En términos
geométricos, 17 mide la distancia recorrida a lo largo del manifold, por lo que aumenta
de forma continua a medida que se avanza sobre el conjunto de estados de la solucion.

Su definicién matemaética se obtiene a partir de la longitud de arco

dn = \/(dZ,)* + (dZ,)2 (2.47)

De forma andloga, Maionchi et al. [21] propusieron la fraccion de mezcla
acumulada, Zc, que construye una variable monétona, no a través de una métrica
geométrica, sino mediante una integral ponderada que “suaviza” el perfil no monétono

de Z (no confundir con la fraccién de mezcla basada en carbono). Aqui, 7 representa
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la coordenada normal al frente de llama, y la variable Z- se define como

1 [ exp(—s%/2)

Zc(ﬁ) = Z—g . TZ(S)dS, (2.48)
donde
00 2
70— [T/ g (2.49)

—eo V2T

Si bien ambas estrategias (las de Franzelli et al. [78] y Maionchi et al. [21])
resuelven el problema de la no monotonicidad desde un punto de vista matematico,
comparten dos inconvenientes principales: i) en principio es incierto si los gradientes
de los reactivos escalares estdn alineados con los de estas coordenadas en llamas
tridimensionales, por lo que no se garantiza la unidimensionalidad, y ii) presentan
una complejidad préctica considerable. Su definicién depende de informacién global
o histérica (longitudes de arco o integrales acumuladas), lo que dificulta enormemente
su implementacion en simulaciones de llamas turbulentas, donde se requieren variables
locales y facilmente transportables. Su aplicabilidad préctica continta siendo un desafio
abierto [30].

En conclusion, la literatura se ha concentrado principalmente en soluciones
estacionarias, por lo que el andlisis de casos de interés, como aquellos asociadas a
fendmenos de extincién o re-ignicién, permanece limitado. Asimismo, la complejidad
asociada al espacio de composicion ha sido, en gran medida, evitada o tratada mediante
simplificaciones que restringen la capacidad de describir de manera consistente la fisica
de llamas con spray.

En este contexto, la principal limitacion no radica en la ausencia de formulaciones,
sino en la dificultad de obtener soluciones de las ecuaciones de flamelet de spray bajo
condiciones generales. En particular, la falta de herramientas numéricas capaces de
abordar de manera consistente el acoplamiento entre la fase liquida y la fase gaseosa, asi
como de definir adecuadamente el dominio de resolucién en el espacio de composicion,
ha impedido su estudio sistematico.

Esta tesis aborda estas limitaciones mediante el desarrollo de herramientas
numéricas y computacionales que permiten la obtencion sistematica de soluciones de

las ecuaciones de flamelet de spray en configuraciones previamente no exploradas:

1. flamelets transitorios con acoplamiento entre la fase liquida y la fase gaseosa en

el espacio de composicidn, y
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2. flamelets en un espacio de fraccion de mezcla no monétono.

El siguiente capitulo presenta el modelo matematico empleado para la obtencion de

estas soluciones.



Capitulo 3
Modelo matematico

Este capitulo presenta el marco matemdtico empleado como base para el desarrollo
de las herramientas numéricas que permiten obtener soluciones de las ecuaciones de
flamelet de spray en configuraciones que no habian sido abordadas previamente. En
particular, se consideran dos problemas: flamelets de spray transitorios y flamelets con
perfiles de fraccién de mezcla no mondétonos.

Las formulaciones correspondientes a cada caso se detallan en las Secciones 3.1
y 3.2, respectivamente. Tanto dichas formulaciones como los resultados asociados han
sido publicados en [79] y [36].

3.1. Formulacion transitorias de flamelet de spray

Dado que un flamelet de spray corresponde a un flujo multifasico, su descripcion
requiere un tratamiento diferenciado para cada una de las fases involucradas. En este
contexto, resulta fundamental contar con una formulacién que permita describir de
manera consistente el acoplamiento entre la fase liquida y la fase gaseosa dentro del
marco de flamelets.

En este trabajo, se adopta un enfoque Euleriano—Lagrangiano, en el cual la
fase gaseosa se modela en un marco Euleriano, mientras que la fase liquida se
describe mediante un enfoque Lagrangiano. Esta eleccién permite incorporar de manera
explicita la dindmica de las gotas en el espacio de composicion, lo que resulta clave para
la obtencién de soluciones transitorias.

En consecuencia, la formulacién se presenta en dos partes complementarias: la

Seccidn 3.1.1 detalla la derivacién de las ecuaciones correspondientes a la fase gaseosa,

27
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mientras que la Seccién 3.1.2 introduce el modelo para la fase liquida.

3.1.1. Ecuaciones de flamelet para la fase gaseosa

El punto de partida corresponde a las ecuaciones de conservacion en el espacio
fisico, a partir de las cuales se construye la formulacion en el espacio de composicion.
Las ecuaciones de transporte para las fracciones masicas de las especies quimicas, Y},

y la temperatura, 7', se escriben como

Y .
y
oT al .
pCh—r T pCou-VT =V - (AVT) = p> (CpViYe) - VT +dr + 5., (3.2)
k=1
respectivamente.

Para cerrar este sistema, se requiere un modelo para la velocidad de difusién de
cada especie, V. En este trabajo se emplea el modelo de Hirschfelder y Curtiss
[69] (impulsada por gradientes de las fracciones molares), ademds se considera
termodifusion (efecto Soret, impulsada por gradientes de temperatura) y una velocidad

de correccién para garantizar la conservacion global de la masa [70]

Dk DTk
V., =——"VX, —
TOX TR Ty

VT + VC©, (3.3)

donde Dy, es el coeficiente de difusion de la especie k, X, su fracciéon molar, y Dy es
el coeficiente de difusion térmica. La velocidad de correccién, V© , se calcula de modo
que el flujo de difusién total sea nulo (> Y,V = 0)

DY, D
C _ JjtJ Ty
VY = g ( X VX +—p VT) 34)

j=1 J

A diferencia del enfoque cldsico basado en transformacién de coordenadas
(Ecs. (2.30) y (2.31)), aqui se adopta el formalismo més reciente de Olguin et al. [80, 81,
82], basado en una descripcion Lagrangiana de la evolucion temporal de la estructura

de la llama. Aunque el formalismo original se desarrolla en un espacio de composicién
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bidimensional, en esta tesis se empleard una simplificaciéon unidimensional, donde la
fraccion de mezcla Z actiia como la tinica coordenada que describe la estructura interna
de la llama.

Con el fin de simplificar la derivacion, se reescriben primero las ecuaciones de

transporte en una forma compacta y general. La ecuacién para Z se expresa como

0z
S tu vz =Ty, (3.5)

donde el término I'; agrupa los términos de difusién y fuente por evaporacion. A partir

del campo escalar de Z, se define el vector unitario normal a sus isosuperficies

\4

nz
Se introduce también una variable genérica 1) que representa cualquiera de los
escalares reactivos (Y, o 7T'). Su ecuacién de transporte se escribe de forma general
como
I

Stuve=T, 3.7)

donde I'y, agrupa los términos del lado derecho, como difusion, fuentes u otros, que
aparecen en las Ecs. (3.1) y (3.2).

Este formalismo Lagrangiano consiste en seguir el movimiento de una isosuperficie
de Z mediante una particula sin masa cuya velocidad, u,, se define de tal manera que
siempre permanezca sobre dicha isosuperficie. Ello conduce a la condicién cinematica

0z

E + u, - V7 = O, (3'8)

la que al usarla en la ecuacion de transporte de Z, Ec. (3.5), se obtiene la siguiente
expresion para la velocidad de la isosuperficie de Z [80, 82]
r
u, =1u-— |V—ZZ|HZ' (3.9
Esta ecuacion indica que la isosuperficie se mueve con la velocidad del fluido, u, mas
una velocidad de propagacion relativa, —I";/|V Z|nz, que es inducida por los procesos
de difusion y evaporacion contenidos en ['.
Una vez definida u,, la derivada temporal en el espacio de composicién, d(-) /0T, se

interpreta como una derivada Lagrangiana que sigue el movimiento de la llama [83, 84].
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Para cualquier escalar v, esta derivada se define como [80, 82]

o

o= o T VU (3.10)

Tras sustituir la ecuacion de transporte de 1 (Ec. (3.7)) y la expresion para u,, (Ec. (3.9))

en esta definicidn, se obtiene la ecuacion de flamelet para v [80, 82]

o

5 = Lo+ 0V —u-Vy — |VZ| ny - Vi
B Iy e
=T, - WZPVZ Vi

N o

=1y —T . 3.11
ar ¢ 797 G-11)
Esta sencilla expresion describe la evolucion intrinsecamente transitoria de cualquier
escalar ¢/ en un marco de referencia que se mueve con la llama.

Para especificar la ecuacion general (Ec. (3.11)), es necesario transformar los
términos I'y y I'z haciendo uso de la Ec. (2.31). En este trabajo los efectos debido
a la curvatura son despreciados. Dado que ', aparece en todas las ecuaciones finales,
se transforma primero. Partiendo de su definicién en el espacio fisico

S,(1—2)

1 v

su transformacion al espacio de composicion es directa

r, — 9290Dzgz) | 5.1~ 2) (3.13)
p 0Z p

Luego, se transforma I'y,, partiendo de su forma en el espacio fisico, escrita de

modo que VY, aparezca explicitamente

1 1 - Wi Sy(0 — Y5
Ty, = =V (pDyVY;) — =V - (pV.Yi) + — + M (3.14)
p p p p
con
-~ Dk T DTk C
V,=——VIW — VT +V~. 3.15
b o Y. + 3.15)

Aplicando la transformacién de coordenadas, se obtiene la forma final en el espacio



3.1. Formulacion transitorias de flamelet de spray 31

de composicién

DZ /2 0%y | gz 0(pDigz) Y gz O(pVizYs) OV

r
“ T2, oz a0z p oz 0z

$u(Ger — Y,
L Sl = Vi) (3.16)
p p

donde las velocidades de difusién transformadas, Vk zy VZC , se definen respectivamente

como Dy OW Dy OT
Vig— —q, 22" Tk == o 3.17
k=TI 7 T Ty 07 317)
y
DkYk an DTk 8T
= ). 1
ZZ( X, pT az) (3.18)

Sustituyendo las Ecs. (3.13) y (3.16) en la ecuacion general (Ec. (3.11)) se obtiene

la ecuacion transitoria de flamelet para las especies quimicas [79]

oYy, PDZQZ %Y},

+w Al
Por T Le, 027

+ Sy (6rr — Yi) + Q. (3.19)

De manera andloga, para el término de la energia, I'7, se parte de

(3.20)

N
Cok
I'r=—V.-(A\VT) — (—pVY) VT+—+
T pC ( ) ; c, kY o, )

Al aplicar la misma transformacién de coordenadas (Ec. (2.31)), y asumiendo nimero
de Lewis unitario para la fraccion de mezcla (Dz = \/(pC,)), se obtiene su forma

equivalente en el espacio de composicion

PT gz 3(pngz)8_T 93Dz 0C, 0T

r
r =970 ZaZ2 Y, T 9z a9z C, 0z02
or w S,
_ pk T e
9z Z ( szYk) AR (3.21)

donde la velocidad de difusion total de la especie k en el espacio de composicion, V.,

se define como
D, 0Y3

Y, 07 + Viz. (3.22)

Viz = —97—
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Finalmente, sustituyendo las Ecs. (3.13) y (3.21) en la ecuacién general, se obtiene
la ecuacion de flamelet para la energia [79]
oT o0*T

pCp—— :pDZQ%Cp@ +w

. oT
= r—CSy(1 — Z) == + S, + Qr. (3.23)

07

En estas ecuaciones finales, los términos €2 y €27 agrupan los efectos de transporte
(difusion diferencial y variaciones de propiedades termofisicas) que, aunque necesarios
para una descripcion completa, suelen considerarse de segundo orden en un flamelet.

Estos tiene la forma [79]

QU =—97+- 57 (/)DZ ( Lo, )gz> 97 92 5, (3.24)
y
oG, oT
Qr = (,OngZ 5, P9z ,; 1 C kaZYk> 97" (3.25)

En este punto, las ecuaciones de flamelet para las especies, Ec. (3.19), y la energia,
Ec. (3.23), forman un sistema que atn requiere cierre. Para resolverlo, se deben
proporcionar modelos para tres cantidades fundamentales: el gradiente de la fraccion de
mezcla, gz, que describe la estructura de la llama, y los dos términos fuentes debido a la
evaporacion, S, y S., cuyo cierre proviene del modelo Lagrangiano de la fase liquida.

Para el cierre del gradiente de la fraccion de mezcla, gz, incluyendo los efectos
efectos de la evaporacion, se necesita una ecuacion de flamelet para esta variable.
Siguiendo el enfoque de Olguin et al. [80, 82], dicha ecuacién se obtiene aplicando
el mismo formalismo Lagrangiano utilizado para las demds variables.

El primer paso consiste en derivar una ecuacion de evolucion para gz en el espacio
fisico. Esto se logra aplicando el operador ny - V() a la ecuacién de transporte de Z,

Ec. (3.5), lo que conduce a

0
% — —u-Vgz+gza+ny Vg, (3.26)
donde a = —ny - Vu - ny es la tasa de deformacion.

A continuacién, haciendo uso de la interpretaciéon Lagrangiana de la derivada
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temporal en el espacio de composicion, se tiene

99z _ 99z

S = W Vo (3.27)

Sustituyendo la Ec. (3.26) y la expresion para la velocidad de la isosuperficie, u,
(Ec. (3.9)), se llega a

0
Nz o g7+ ggatng VT, +u-Vg7 — —2ny- Vg
or \VZ|
VZ-VZII', 09z
= z.vz992
924+ 797l 0z |VZ\2V &y
a+ 6FZ %
=9z 9Z2—F 97 z 07
99z _ s 0 (I'z
o =agz + gza_Z <g_z) . (3.28)

Finalmente, sustituyendo la expresion previamente derivada para [', Ec. (3.13), se

obtiene la ecuacién de flamelet para g,

% sy ) (D)) s 0 $.0-2)

Con esto, el sistema que describe la fase gaseosa queda completamente
determinado, siendo la tasa de deformacion, a, el Gnico pardmetro libre. Sin embargo,
su resolucion en el contexto de flamelets de spray requiere la incorporacion de los
términos de evaporacion, S, y S., los cuales representan el acoplamiento con la fase
liquida. La modelacion de estos términos constituye un aspecto central del problema,
ya que determina la interaccion entre ambas fases en el espacio de composicién. En
la siguiente seccion se introduce la formulacion correspondiente a la fase liquida,

necesaria para completar el modelo.

3.1.2. Descripcion Lagrangiana para la fase liquida

La descripcion de la fase liquida se realiza mediante un enfoque Lagrangiano, el
cual permite representar de manera explicita la dindmica de las gotas y su acoplamiento
con la fase gaseosa dentro del marco de flamelets. En particular, se adopta el
modelo propuesto originalmente por Continillo y Sirignano [85], en el cual se sigue

individualmente a distintos grupos de gotas a través del dominio.
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En este trabajo se adoptan las siguientes suposiciones de modelo. En primer lugar,
se asume que las gotas se desplazan exclusivamente a lo largo del flamelet, lo que
permite obtener una descripcion unidimensional de la fase liquida en el espacio de
composicidn. Asimismo, se considera que las gotas son esféricas y monocomponentes.
Por otra parte, se supone un spray diluido, de modo que no existe interaccidn entre
gotas, desprecidndose los procesos de coalescencia y fragmentacion. Finalmente, cada
grupo de gotas se modela como monodisperso, mientras que la polidispersidad local
es posible mediante la coexistencia de distintos grupos de gotas en una misma celda
numérica.

Con la informacion de los J grupos de gotas, los términos fuente de masa y energia

asociados a la evaporacion se calculan como la suma de las contribuciones de cada

grupo

J
Sp = nyry (3.30)
j=1

J Tjs
Se=Y_ —n; (q'j + 17 { / CordT + LD : (3.31)

J=1 T

respectivamente. En estas expresiones, n es la densidad del nimero de gotas, 1 su
tasa de evaporacion médsica, ¢ el flujo de calor hacia la gota, 75 la temperatura en
su superficie y L, el calor latente de vaporizacién. Dado que todas las gotas de un
mismo grupo comparten las mismas propiedades, los célculos se realizan sobre una
gota representativa. Por claridad, de ahora en adelante se omitira el subindice ;.

A continuacion, se presentan las expresiones requeridas para cerrar los términos

fuente Sv y Se. La tasa de evaporacion, m, se calcula como [85, 86]
= 2mp; Dy RShIn(1 + Byy), (3.32)

donde el subindice f indica las propiedades evaluadas en la pelicula gaseosa alrededor
de la gota y R es su radio instantaneo. Aqui, el nimero de Sherwood modificado, S\}/l,

puede ser obtenido a través de la siguiente expresion [85]

([1 4+ ReSc]/3[max(1, Re)]%77 — 1)

Sh =2
Sh = T R, ) (1 £ Bay)

B, (3.33)



3.1. Formulacion transitorias de flamelet de spray 35

donde Re y Sc son los nimeros de Reynolds y Schmidt de la gota, respectivamente.

Ademads, el nimero de Spalding para la transferencia de masa, B),, es [85, 86]

Yps — Yrp

By = fs 1P
M 1_YFS7

(3.34)
con el subindice s indicando evaluacién en la superficie de la gota.

La tasa de evaporacién obtenida, r, se usa en la ecuaciéon de conservacion de
masa de la gota, que gobierna la evolucién de su radio a lo largo de su trayectoria

Lagrangiana [85, 86]

d (4
— | ZrR3 = —1j 3.35
4 (ter) - sss
donde p; es la densidad del liquido y 7; es el tiempo Lagrangiano (siguiendo a la gota).
La integracion de esta ecuacion proporciona el radio de la gota en cada instante y cierra
el calculo de la masa evaporada.

Para el cierre del término de energia, S., se requiere del flujo de energia neto hacia

la gota, ¢, calculado como [85, 86]

§=m (M _ Lv> : (3.36)
Br

donde el nimero de Spalding para la transferencia de calor, By, se relaciona con B,

mediante un factor de acople para los transportes de masa y calor, ¢ [85, 86]

Br = (1+By)? -1, (3.37)
con _
h 1
¢ = Cpdh 1 (3.38)
Cpru Le

El nimero de Nusselt de la gota modificado, NTJ, que corrige la transferencia de calor

por los efectos convectivos del flujo, se define como

([1 + RePr]*/?[méx(1, Re)]%"7" — 1)

Nu = 2
n=e (14 Br)07In(1 + By)

By, (3.39)

donde Pr es el nimero de Prandtl de la gota. Finalmente, la distribucién de temperatura
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en el interior de la gota, 7}, es descrita por [85, 86]

o _al (ﬂ aTl) , (3.40)

o o \" ar

donde «; es la difusividad térmica de la fase liquida y r es la coordenada radial
interna. Su resolucidn entrega el perfil interno de temperatura de la gota, 7;, y su valor
superficial, Ty = T;(r = R). La condicién de contorno de la Ec. (3.40), corresponde al
flujo de calor obtenido a partir de la Ec. (3.36) en la interfaz, r = R.

El modelo también requiere describir evolucién de la densidad del niimero de gotas,
n. Esta se obtiene al considerar que, para un grupo de gotas que se mueve a lo largo del

flamelet, el nimero total de gotas, NV, se conserva

dN

— = 0. 341
dTl ( )

El nimero de gotas puede expresarse como N = nAsAp, donde As = Ax - ny
corresponde a la proyeccion de la distancia entre dos nodos consecutivos en la direccion
normal a las isosuperficies de Z (es decir, a lo largo del flamelet) en el espacio fisico.
Por su parte, A representa un area transversal al flamelet, de magnitud constante.
Integrando y reescribiendo la Ec. (3.41) en términos de n, se obtiene
n(m)AZ  ngAZy

= ) (3.42)
9z (7' l) 9z,

donde AZ es el tamafio de una celda en el espacio de composicion y el subindice 0
se refiere a las condiciones iniciales. Reordenando la Ec. (3.42), se obtiene una
ecuacion explicita para la evolucién de la densidad del nimero de gotas en funcién
del tiempo [79]

noAZy gz(m)
gzo AZ

n(n) = (3.43)
Finalmente, la trayectoria de la gota a lo largo del flamelet, se determina a partir de

su ecuacion de movimiento [85, 86]

duy 7R?p

—WRgﬂzd—Tl = (uz —w)|uz —w|Cp, (3.44)

donde u; es la velocidad de la gota, y uz = u - ny es la componente de velocidad
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del gas en la direccién de Z, en esta ecuacion se desprecia la gravedad. Asimismo, se
usa un coeficiente de arrastre correspondiente al régimen de Stokes (Re < 1), Cp =
12v/(Juz — w|R), donde v es la viscosidad cinemdtica del gas [85]. Para calcular
esta dindmica dentro flamelet, es necesario transformar esta ecuacién al espacio de
composicion. Esto se logra relacionando la velocidad de la gota en espacio fisico, u;,

con su velocidad a través de la estructura del flamelet, dZ;/dr;, mediante el gradiente

9z
o dl‘l . dl‘l le o 1 le

=—=———=—— 345
H dTl le dTl qzi dTl ( )
Insertando la Ec. (3.45) en la Ec. (3.44), se tiene [79]
2z, 1 dgy (dZ)\®  9vp dZ, 9
4 1 dgs <_l) L dvp d4_vpgm, (3.46)
dTl azi dz dTl 2R2,0[ dTl 2R2pl

Para resolver la Ec. (3.46) se necesita la velocidad del gas, uz, en la posicion

de la gota, la cual es obtenida integrando la definicién de la tasa de deformacion,

a = —gz0uy/0Z, através de la estructura del flamelet [79]
Z g
Uz = Uz(Z = 0) — / —dZ, (3.47)
z=0 92

donde u(Z = 0) es su condicién de contorno. Es importante destacar que a depende
del flujo particular y puede variar espacial y temporalmente. Sin embargo, tal y como
se menciond anteriormente, en este trabajo se utiliza como pardmetro, asumiendo un
valor constante a lo largo de flamelet, emulando lo realizado en llamas gaseosas [10].

La resolucién de este sistema permite determinar la trayectoria Z;(7;) y, con ella,
evaluar en cada instante las condiciones locales del gas que rodean a la gota. Esto
permite calcular m, ¢ y n, y definir de manera consistente los términos fuente en las
ecuaciones de flamelet, Ecs. (3.30) y (3.31).

En consecuencia, esta formulacion permite un acoplamiento transitorio entre las
fases gaseosa y liquida, en el que ambas evolucionan en el tiempo. Esto constituye
un elemento central del modelo, ya que permite obtener soluciones transitorias de las
ecuaciones de flamelet de spray y estudiar configuraciones con inyeccion discontinua,

donde la interaccion entre fases presenta una dindmica inherentemente no estacionaria.
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3.2. Solucion analitica para la estimacion de la fraccion

de mezcla maxima

En esta seccion se presenta la formulaciéon empleada para la estimacién de la
fraccion de mezcla maxima, Z,,.., necesaria para resolver flamelets en dominios
de fracciéon de mezcla no monétonos. En este tipo de configuraciones, Z,,,, actia
como condicién de contorno para las ecuaciones del flamelet, por lo que su
desconocimiento impone una limitacién directa en la resolucién del problema. Las
ecuaciones consideradas para la fase gaseosa corresponden a las presentadas en la
Seccién 3.1.1.

Para superar esta dificultad, se recurre a la solucion analitica del perfil de Z(y)
presentada por Fuenzalida [87], cuyo propdsito es estimar el valor de Z,,., previo a
la resolucion completa del flamelet. En esta seccién se resume dicha derivacién. La
idea central es construir un modelo simplificado, consistente con los enfoques clasicos
utilizados en la obtencidn de soluciones analiticas para la tasa de disipacion escalar, Yy,
en llamas gaseosas [10, 12], que permita obtener una expresion cerrada para este perfil.

Siguiendo esta derivacion, se considera un campo de flujo potencial unidimensional
estacionario, con velocidad local © = —ay, donde a es constante, y se asume que
el producto pDy es constante en todo el dominio. Ademas, se prescribe un perfil de

evaporacion mediante el polinomio [36, 87]
Sy(y) = Ay* + By + C, (3.48)

donde los parametros A, By C controlan la intensidad y distribucion de la evaporacion.
No se conoce, por ahora, si polinomios de mayor orden u otras funciones permiten una
solucion analitica equivalente.

Bajo estas hipdtesis, la ecuacion de transporte estacionaria para la fraccién de
mezcla, Ec. (2.42), se reduce a [36, 87]

dz d*Z
—payd—y = pDZT + (Ay* + By + O)(1 - 2). (3.49)

La solucién de esta ecuacién permite obtener un perfil explicito para Z(y) y, con él, su
valor méximo.
Para resolver la Ec. (3.49), se sigue la transformacion propuesta por

Pala y Ertas [88], la cual permite convertir la ecuacidn original, que posee derivadas
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de primer y segundo orden con coeficientes variables, en una forma candnica para la
cual existen soluciones analiticas conocidas (ecuacién de Riccati). Esta transformacion
elimina el término convectivo y reescala la coordenada espacial, reduciendo el
problema a una ecuacion diferencial lineal de segundo orden.

Siguiendo este enfoque, se define la variable dependiente () como [36, 87]

2
ay 1 dZ
= — [ ——=—d 3.50
vt =exo | 22— [ 2y, 350
y luego la coordenada transformada, v(y) [36, 87]
2B
= A" —_— 3.51
v(y) Y+ 3,0, 3.51)

Bajo estas transformaciones, la ecuacion puede escribirse en la forma canénica [36, 87]

¢y (1,
donde los parametros A* y m, que relacionan el problema fisico original con la forma

canonica, se definen a partir de los parametros del flujo y de la evaporacién

. a? 44\
Lo, ¢ B\ (3.54)
m = — . .
A2\ 2D, = pDy A*?pDy

Las soluciones de la Ec. (3.52) pueden expresarse en términos de funciones
hipergeométricas confluentes [89, 90]. Las soluciones linealmente independientes
son [36, 87]

D1y) = exp (—V(y>2) i (1 + % % "(3)2> (3.55)

Ua(y) = v(y) exp (— V(y>2) ! (§ + % g V(y)Q) : (3.56)
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donde la funcién hipergeométrica confluente se define como [89]

n

_ = (a)n ®
1Fi(a,b,x) = Z:; ).l (3.57)
con (a), el simbolo de Pochhammer
r
(@t n) (3.58)

y I'(z) = [;° et~ 'dt la funcién gamma.
La solucién general para ¢)(y) puede expresarse como una combinacién lineal de
estas funciones base. Al revertir la transformacion, Ec. (3.50), la fraccién de mezcla

puede expresarse como [36, 87]

2

Z(y) =1+ exp (‘“y )<aw1<y> T Bualy). (3.59)

4Dy,

donde los coeficientes v y J se determinan mediante las condiciones de borde del
problema. A través de esta ecuacién es posible determinar el valor maximo de la
fraccion de mezcla.

A modo de resumen, en las secciones anteriores se presentd, por una parte,
una formulacién transitoria de flamelets de spray con dindmica de gotas acoplada
(Seccion 3.1), y por otra, una estrategia basada en una solucion analitica que permite
estimar Z,,,, en dominios de fracciéon de mezcla no monétonos. En conjunto, ambas
formulaciones establecen la base necesaria para la obtencién de soluciones de las
ecuaciones de flamelet de spray en configuraciones que no habian sido abordadas
previamente.

En el capitulo siguiente se presentan los algoritmos numéricos desarrollados para
implementar estas formulaciones, junto con los procedimientos utilizados para su

resolucion.



Capitulo 4

Algoritmos para la resolucion de las

ecuaciones de flamelet de spray

Este capitulo presenta el disefio e implementacion de los algoritmos numéricos
desarrollados para resolver las formulaciones de flamelets de spray introducidas en
el capitulo anterior. Estos algoritmos constituyen un elemento central de esta tesis, ya
que permiten obtener las soluciones de las ecuaciones bajo condiciones que no han sido
abordadas previamente, incluyendo el acoplamiento consistente entre la fase liquida y

gaseosa y la consideracion de dominios de composiciéon no mon6tonos.

4.1. Algoritmo de resolucion para flamelet transitorios

El sistema de ecuaciones presentado en la seccion 3.1 se resuelve mediante un
algoritmo numérico desarrollado en esta tesis, implementado en un c6digo propio en
FORTRAN.

El algoritmo se divide en dos etapas que se repiten en cada paso de tiempo
Euleriano, A7. En la primera etapa se resuelve la fase liquida. A partir de las
estructuras de especies quimicas, temperatura y gradiente de la fracciéon de mezcla,
correspondientes a la condicién inicial o al paso previo, se integran las ecuaciones
Lagrangianas de cada grupo de gotas (tanto las recién inyectadas como las ya
presentes en el sistema). Con el fin de capturar adecuadamente su dindmica, se utilizan
miuiltiples pasos temporales Lagrangianos (A7, < Ar), tales que > A7, = Ar. Este
proceso permite obtener los perfiles de los términos fuente por evaporacion, S, y S.,

correspondientes al paso de tiempo A7. El modelo permite, ademads, activar o desactivar

41
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Time —»

Flamelet Space —

Figura 4.1: Trayectorias de distintos grupos de gotas en el espacio de composicion a lo
largo del tiempo. El grosor de las lineas representa el radio instantdneo de las gotas [79].

la inyecciéon de nuevas gotas en cualquier instante de la simulacién, habilitando la
representacion de distintos modos de inyeccion, como continuo o discontinuo.

Para ilustrar esto ultimo, la Fig. 4.1 muestra un ejemplo de las trayectorias de gotas
en el espacio de composicion bajo un régimen de inyeccidn discontinua. El escenario
consiste en un perfodo inicial de inyeccion (7iy;), seguido de una interrupcion (7,0 inj)
y una posterior reanudacion. Una caracteristica destacada es que las trayectorias no
son idénticas: incluso gotas inyectadas en instantes cercanos dentro del mismo periodo
(por ejemplo, las lineas naranjas) siguen caminos distintos a través de la estructura del
flamelet.

En la segunda etapa, y una vez calculados los términos fuente, se resuelven las
ecuaciones de la fase gaseosa. Debido a la fuerte no linealidad del sistema, se emplea
un método de avance pseudo-transitorio, en el cual se introducen pasos de tiempo
ficticios dentro de cada paso de tiempo real, A7. En este esquema, durante cada paso
temporal se realizan multiples iteraciones internas que evolucionan el sistema en el
tiempo ficticio, manteniendo fijos los perfiles del paso previo y los términos fuente
de evaporacion. Estas iteraciones permiten estabilizar el avance, amortiguar las no
linealidades y facilitar la convergencia de las ecuaciones. Una vez satisfecho el criterio
de convergencia interna, se completa el avance al siguiente paso de tiempo real.

Este procedimiento se repite sucesivamente hasta alcanzar la convergencia temporal

del sistema o el tiempo méaximo de simulacién. El esquema del algoritmo completo se
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;§ [Perﬁles iniciales para Yy, T'y gz }
:C_‘E v
:% [Inicio de paso temporal (7) } ¢
¢Hay inyeccién de gotas? ]
3 { Resolucion de fase liquida} —
P
& (XA = AT [No]

Céleulo S, y S,

A d

— [Resoluoién de fase gaseosa}

A d

[ (Convergencia pseudo-transitoria? No

avance
pseudo-transitorio

[ (Convergencia global (criterio de parada)? } @
FIN

Figura 4.2: Esquema del algoritmo de resolucién para el flamelet transitorio. El
proceso consiste en un bucle temporal principal (7) que contiene un sub-bucle para
la fase liquida (A7) y un bucle iterativo interno para la fase gaseosa. Las flechas
verdes indican el cumplimiento de una condicién, mientras que las naranjas su
incumplimiento.

muestra en la Fig. 4.2.
Este comportamiento es consecuencia directa del acoplamiento bidireccional entre
fases: cada gota, al evaporarse, modifica la estructura local de la fase gaseosa (perfiles

de temperatura y especies quimicas), de modo que las condiciones de inyeccion
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evolucionan en el tiempo. Como resultado, cada gota se desarrolla en un entorno
distinto, lo que conduce a trayectorias tnicas. Este tipo de interaccion transitoria solo
puede ser capturado mediante un tratamiento acoplado como el propuesto en este

trabajo, y no puede ser reproducido por modelos que imponen perfiles de evaporacion.

4.2. Algoritmo de resolucion para flamelet con fraccion

de mezcla maxima desconocida

Para la formulacién con Z,,,, desconocido, el algoritmo desarrollado para el caso
transitorio debe modificarse para manejar un dominio computacional [0, Z.«], cuyo
tamafio no se conoce a priori. Esta dificultad introduce un desafio adicional en la
resolucion numérica, ya que el dominio del problema depende de una cantidad que
forma parte de la solucion.

Para abordar este problema, se introduce una fraccién de mezcla normalizada

definida como
Z

Y
Zmax

Z= @.1)
de modo que el dominio computacional queda fijado en 7 e [0, 1]. Aplicando la regla
de la cadena, se obtiene

o() o0zo() 1 0()

il WA - = = 4.2
0Z  0Z 97  Zmax 07 @2

Esta transformacion es clave, ya que permite formular el problema en un dominio fijo
y, por lo tanto, hacerlo tratable numéricamente.

Dado que la solucién analitica para Z, Ec. (3.59), se basa en la suposicion de un
régimen estacionario [36, 87], las ecuaciones de flamelet para Yy, 7'y g se reescriben

en términos de la coordenada Z como

Dy,q% 0%, So(1 = Z Zma) OYi (pV, Y,
_ PPz9z L ( ) Ak+SU(5kF_Yk)_ g9z O(p kZ k)
Lek;ZI%laX 822 Zmax 3Z Zmax (?Z
gz 0 Lek -1 OYk
— — | pD —, 4.3
22,07 (p Z( Loy )gz) Y @
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o _PP2g3C, T | . CpSu(l = 2 Zmax) OT G 4 PP297 0C, 0T
Zr2nax aZZ ZmaX 82 ZIQHaX aZ aZ
N
orT
A (4.4)
max p_1 07
y

2 2 o
0—gpas B0 <1a(pngz>)+ g% 0 (svu szag). @)

Zglaxﬁ P 82 Zmax (92 ng

A partir de este set de ecuaciones, junto con la solucién analitica presentada en
la Seccidén 3.2, se construye un algoritmo iterativo para aproximar Z,,,, y obtener la
estructura del flamelet. El procedimiento comienza imponiendo perfiles iniciales para
las especies quimicas, la temperatura y g, ademds de una estimacién preliminar de
Zmax,» tomada como el valor estequiométrico, Z;.

Luego se inicia un ciclo iterativo en el que la solucién analitica y la solucién
numérica de las ecuaciones de flamelet se retroalimentan mutuamente. Primero,
utilizando los perfiles actuales de gz y el valor de 7., se reconstruye la coordenada

fisica mediante

Z 1
T / Lz 4.6)

Zstag 92
donde el subindice stag indica la posicion del punto de estancamiento, u = 0, el cual
es impuesto.
A partir de este perfil de y se evalda la solucion analitica para generar una nueva

estimacién de Z,,.x, Ec. (3.59). Asimismo, se obtienen los perfiles de evaporacién, S,

(Ec.(3.48)) y S'e. En particular, la fuente de energia calcula como
Se(y) = =Su(y) (Cor(T — Thon) + Ly) - 4.7)

Finalmente se resuelven las ecuaciones de flamelet para obtener los nuevos perfiles
de Yi, T'y gz. Este proceso establece un acoplamiento iterativo entre la estimacién
de Z.ax Yy la solucion del flamelet. El procedimiento se repite empleando un esquema
pseudo-transitorio para estabilizar la iteracion y lograr la convergencia, hasta que el
error relativo tanto en los perfiles de Y, T'y g, como en el valor de Z,,,,, se encuentra
por debajo del umbral especificado. El esquema completo se ilustra en la Fig. 4.3.

Estos dos algoritmos, en conjunto, constituyen el nucleo del marco computacional
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{ Perfiles iniciales para Y, T'y gz }

L 4

{Estimacién inicial Z, = Zu

inicializacion

‘ Calcular y, ademas de S'v y Se

L 4

{ Aproximar Z,,,, con solucién analitica }

v

[ Resolver ecuaciones de ﬂamelet} ¢

»

‘ Recalcular g, SU y 5’6

v

{ Actualizar Z,,,, con solucion analitica}

avance
pseudo-transitorio

v

[ (Convergencia pseudo-transitoria? }

FIN

B

Figura 4.3: Esquema del algoritmo iterativo para la resolucién del flamelet con Z,,,x
variable. El método acopla la solucién numérica de las ecuaciones de flamelet con la
estimacion analitica de Z,,,, hasta alcanzar la convergencia. Las flechas verdes indican
el cumplimiento de una condicién, mientras que las naranjas su incumplimiento.

desarrollado en esta tesis, permitiendo resolver las ecuaciones de flamelet de spray
en condiciones previamente inexploradas, tanto en regimenes transitorios como en

dominios de composicién no mon4tonos.
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4.3. Implementacion numérica: integracion temporal y

discretizacion espacial

En esta seccion se describen los métodos numéricos empleados para la
implementacion de los algoritmos presentados anteriormente. En particular, se detallan
los esquemas de integracion temporal y discretizacion espacial utilizados en la
resolucion de las ecuaciones de flamelet de spray.

La integracion temporal se realiza mediante un esquema de Euler semi-implicito,
mientras que para la discretizacion espacial se elige un método de diferencias finitas.
La eleccion de estos esquemas responde a un compromiso entre estabilidad numérica,
costo computacional y capacidad de acoplar de manera consistente ambas fases. Este
enfoque resulta robusto y sencillo de implementar, siendo adecuado para el cardcter
unidimensional del problema. Ademads, permite mantener un costo computacional
reducido por paso de tiempo, logrando tiempos de simulacién razonables, del orden
de 12 horas para los casos estudiados, siempre que se seleccione adecuadamente el

paso de integracion Ar.

4.3.1. Integracion temporal: esquema de Euler semi-implicito

A continuacién, se detalla la formulacién del esquema de Euler semi-implicito
empleado para la integracion temporal. Para esto, se considera una ecuacion genérica

para un escalar ¢(7)

o ¢
i ‘oz

9¢

k _
57 79 + N(¢) = L(¢) + N(9), (4.8)

+ 8

donde el operador L(¢) contiene los términos lineales (incluyendo derivadas espaciales
y términos proporcionales a ¢* que serdn linealizados) y N (¢) retine otros términos no
lineales y las fuentes.

El método consiste en evaluar el operador lineal L de forma implicita en el nuevo
paso de tiempo n + 1, lo que mejora la estabilidad, mientras que el operador no lineal
N se evalia explicitamente en el paso de tiempo conocido n, evitando la resolucién de

ecuaciones no lineales.
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La expansion de Taylor de ¢ alrededor de 7 es

AT &2
2 dr?

S(r + A7) = o(r) + Ar 22

3
I + O(AT?). 4.9)

T T

Despreciando los términos de orden A7? y superiores, la discretizacién de primer orden
resultante es o
P = Lo + NG, @.10)
AT
donde ¢" = ¢(7) y ¢"™! = ¢(7 + AT). Reordenando los términos para agrupar las

incégnitas (¢"*1) en el lado izquierdo, se obtiene
"t — ATL(¢") = ¢" + ATN(4"). (4.11)

Ya que el operador L es lineal, esta expresiéon conduce a un sistema lineal de la

forma
(I — ATA™) ¢" T = ¢" + ATN(¢"), 4.12)

donde A™ es la matriz resultante de la discretizacién espacial del operador L , con sus
coeficientes evaluados en el tiempo n, e I es la matriz identidad.

Aunque este enfoque mejora la estabilidad en comparacién con un esquema
totalmente explicito, el tratamiento explicito de los términos no lineales y la
evaluacion de la matriz A en el tiempo n introducen dos desafios. Primero, si bien
existen restricciones de estabilidad asociadas a las escalas convectivas, difusivas y
reactivas del problema, no es posible definir una condicién de estabilidad simple
del tipo Courant—Friedrichs—Lewy (CFL). En consecuencia, el paso de tiempo AT
debe seleccionarse considerando estas restricciones de manera conjunta, usualmente
mediante criterios empiricos. Segundo, para mejorar la precisiéon y la robustez del
método, es necesario iterar dentro de cada paso de tiempo. Por ello, se emplea un
esquema de avance pseudo-transitorio, en el cual cada paso temporal fisico se resuelve
mediante varias iteraciones internas. En cada iteracidn se actualizan la matriz A y las
fuentes NV utilizando la solucidén mas reciente, resolviendo nuevamente el sistema lineal

hasta que ¢ converge. Solo entonces se avanza al siguiente paso de tiempo fisico.
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4.3.2. Discretizacion espacial: método de diferencias finitas

A continuacion, se presenta la discretizacién espacial empleada, basada en
formulaciones estdndar adaptadas a mallas no uniformes. Para ello, se utiliza un
esquema de diferencias finitas de segundo orden aplicado al operador diferencial

espacial

_ 0%
RV

9¢

s k
R (4.13)

L(¢) + 3

donde los coeficientes «, 8 y -y se evaldan explicitamente en el tiempo n, y el término

no lineal ¢* se linealiza. Esto resulta en

n+1

n+1
n 8¢ + ,yn (¢k—1)n an—‘rl. (4.14)

n 079
+p (9_Z

L(¢") = a 972

El método consiste en reemplazar las derivadas continuas por aproximaciones
algebraicas en cada nodo Z; de una malla que puede ser no uniforme, Fig. 4.4.
Estas aproximaciones se derivan de expansiones en serie de Taylor alrededor del nodo
¢ [91].Las siguientes discretizaciones se aplican también a las derivadas que puedan

aparecer en el operador N (¢) (ver Ec. (4.8)).

Primera derivada centrada. En una malla no uniforme, las expansiones en los

nodos¢ — 1yi7+ 1son

0¢ AZ? | 0%¢
i1 = ¢ — AZ;_1 — — O(AZ?), 4.15
Gi-1 =0 157 i+ 5 922 i“‘ ( ) (4.15)
0¢ AZ? | 0%¢
=i+ ADy —| L 22 AZ? 4.1
Giv1 = Qi + AZip 7 i+ 5 972 ¢+O( ), (4.16)
AV Zy Zs, ZN-3 ZN—2 ZNn-1 Zy
AZy| AZsg AZ, AZn_3 AZn_o
5}1\ L) L) L4 N L) AZA\vjl

Figura 4.4: Esquema de una malla irregular unidimensional.
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donde AZ;, | = Z; — Z; 1y AZ;y1 = Z;»1 — Z;. Restando estas ecuaciones y

despreciando términos de orden O(AZ?), se obtiene:

9| _ 61— i
87|, Ay +AZ

4.17)

Segunda derivada para malla irregular. Sumando las expansiones anteriores, se

obtiene
0%¢ 2 d¢
= 11— 20, 11— —| (AZ. 1 —AZ,_ 4.1
072 ; AZi2+1 +AZi2_1 |:¢z+1 ¢z +¢1 1 PYA Z( i+1 i 1) ( 8)
82¢ _ 4(AZi—1¢i+1 - (AZi—‘rl + AZz—1)¢Z + AZi—i—lgbi—l) (4 19)
022 |; (AZi2+1 + AZ2 ) (AZip1 + AZiy) )

donde en la Ec. (4.19), se us6 la Ec. (4.17) para eliminar la primera derivada. Cabe
destacar que ambas discretizaciones se reducen a los esquemas centrados estandar
cuando AZ = AZ;, 1 = AZ;;.

Luego, reemplazando las Ecs.(4.17) y (4.19) en L(¢™*1), para nodos interiores se
obtiene

Lt =ar ot bt e gttl i=2,. N —1, (4.20)

2

con coeficientes explicitos

Q= Aol A - p 4.21)
! (AZZQ_,’_l + AZiz_l)(AZZ‘_H + AZi_l) AZi—i—l + AZ@'—I )
~ 4a™
b = — +" ()" 4.22
Tz vz T @
10" AZ;_ n
o= @ oz g (4.23)

+
! (AZzerl + AZ'L'Qfl)(AZH-l + AZi—l) AZH—I + AZi—l
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Al ensamblar las discretizaciones se obtiene un sistema tridiagonal

w0 0 n+l dr
ap b0 3 ‘a0 dy
0 a? n ch n+1 d?
R ’ = 7| @2
n n n n+1 m
an-1 ON-1 CN—1 N-1 N-1
0 - 0 ay by e R
cuyos coeficientes para nodos interiores son
a; = —ATta; (4.25)
b =1— Arh! (4.26)
cl = —Arc! (4.27)
dif = ¢7 + ATN(¢7), (4.28)
mientras que en los extremos, ¢ = 1y ¢ = N, se imponen las condiciones de
contorno, que pueden ser de tipo Dirichlet o Neumann. Para el primero, ¢! = gb;mp,
lo que equivale a a; = ¢; = 0y b; = 1. Mientras que para el tipo Neumann,

ngl GZ¢|?+1 = ¢;, la cual es discretizada con diferencias adelantadas (en z = 1) o
atrasadas (en: = N).

Para la resolucion de este sistema tridiagonal se emplea el algoritmo de Thomas,
que puede interpretarse como una version simplificada del método de eliminacién
Gaussiana con pivoteo hacia adelante y sustitucioén hacia atrds. El procedimiento se
describe a continuacion.

En la primera ecuacion,
byt + clontt = dy, (4.29)

se selecciona como pivote el coeficiente b y se normaliza la fila dividiendo ¢} y d} por
dicho pivote, de modo que el coeficiente de ¢ ' es uno. A continuacién, para cada fila
1 =2,..., N, seutiliza la ecuacion anterior ya normalizada para eliminar el coeficiente

a? asociado a ¢/} Esto se logra modificando el pivote actual mediante

b < b —c!' qar, (4.30)
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y actualizando los coeficientes de acuerdo a

c?
n % mn
C; < @ s dz < bl

n n n

(4.31)

Con este proceso, la matriz queda transformada en una forma triangular superior, con
todos los elementos de la diagonal inferior reducidos a cero.
La segunda fase consiste en la sustitucion hacia atrds. La dltima ecuacion, ya

normalizada, proporciona directamente

PN = dy. 4.32)

A partir de ahi, para: = N—1,..., 1, se obtiene cada incégnita restando la contribucion
de la variable siguiente

G =di = O (4.33)

Esta formulacién evita divisiones redundantes y es numéricamente estable cuando
la matriz es diagonalmente dominante (lo que ocurre, por ejemplo, para o > 0y
suficientemente grande respecto de 3y v con AT moderado).

En este capitulo se desarrollaron e implementaron los algoritmos numéricos
necesarios para la resolucién de las ecuaciones de flamelet de spray en configuraciones
transitorias y en dominios de fraccion de mezcla no mondtonos. Estos algoritmos
permiten abordar de manera consistente el acoplamiento entre fases y la definicion
del dominio de resolucién en el espacio de composicion, constituyendo asi el nicleo
del marco computacional propuesto en esta tesis.

Gracias a estas herramientas, es posible obtener soluciones de las ecuaciones en
condiciones que no habian sido previamente exploradas en la literatura. En el capitulo
siguiente se presenta la verificacion de los cddigos desarrollados y su aplicacion a

distintos casos de estudio.



Capitulo 5
Verificacion de los algoritmos

En este capitulo se presentan los procedimientos de verificacién numérica de los
codigos desarrollados en esta tesis. Dado que estos permiten resolver las ecuaciones
de flamelet de spray en configuraciones que no habian sido abordadas previamente, su
verificacion se realiza mediante la comparacion con configuraciones de referencia bien
establecidas en la literatura. En particular, se considera una llama de flujos opuestos
como caso de referencia, sobre la cual se evalda la capacidad de los algoritmos para

reproducir soluciones consistentes en el limite correspondiente.

5.1. Modelo de verificacion: llama de flujos opuestos

Para verificar los cddigos desarrollados en esta tesis, se utiliza la configuraciéon
estacionaria de flujos opuestos (ver Fig. 5.1), ampliamente empleada como caso
can6nico en el estudio de flamelets. Este sistema, fisicamente realista, puede
describirse mediante un conjunto de ecuaciones unidimensionales a través de una
transformacion de similaridad, lo que permite establecer una correspondencia directa
con la formulacién en el espacio de composicion.

En esta seccion se presenta el modelo matematico asociado, detallando primero su
formulacion en el espacio fisico y luego su reduccion a un sistema unidimensional.
Adicionalmente, se introduce una extension de la formulacién de la fase liquida en
el espacio de composicién, con el fin de incorporar los efectos bidimensionales de
la configuraciéon de flujos opuestos dentro del marco de flamelet. Esta consistencia
constituye la base para evaluar la consistencia de las soluciones obtenidas mediante

los algoritmos y c6digos propuestos.
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Air+spray Air
_> <_
— 4—
—_— —
_> <_

'
A

---» Stagnation plane
Figura 5.1: Esquema de la configuracion de flujos opuestos.

5.1.1. Modelo en espacio fisico

Esta configuracién se utiliza como caso de referencia para evaluar la capacidad de
los algoritmos desarrollados de reproducir soluciones consistentes en el limite de flujo
en el espacio fisico.

La configuraciéon se modela mediante un enfoque Euleriano-Lagrangiano. La fase
gaseosa se trata como un continuo y se resuelven las ecuaciones de transporte para la
masa, el momento radial, las especies quimicas y la energia en un sistema axisimétrico

y estacionario [85]
1 0(pu,r) 0(puy)

et =S, (5.1
puraau + pu yaau’" - ——p 82 ( ) (5.2)
puy%’“ __d Z’“yy’“) 4 S0 (0kr — V) (5.3)
y
pcpuyfi—z = di; (AZZ) g Z CoViy Y3) + dor + Se. (5.4)

La evolucidn de la masa, temperatura y movimiento de la gota se describe mediante
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el mismo modelo Lagrangiano introducido en la Seccién 3.1.2, adaptado al sistema de
coordenadas bidimensional. Los términos fuente Sv y Se se calculan de acuerdo a las
Ecs. (3.30) y (3.31), mientras que la fuente de momento debido a la evaporacion, Sm,

se calcula como [85]

( durl' .
Sm=)_—n; (mj dtlj + i (ur — U/rlj)) : (5.3)

j=1

De esta manera, el modelo en espacio fisico queda completamente definido, lo que
permite introducir, en la siguiente seccion, la transformacion de similaridad que reduce

el sistema bidimensional a un conjunto de ecuaciones unidimensionales.

5.1.2. Transformacion de similaridad

La estructura del flujo permite aplicar una transformaciéon de similaridad
que reduce el problema a un conjunto de ecuaciones diferenciales ordinarias
unidimensionales [85], el que posteriormente fue extendido por Gutheil y Sirignano
[23] para incluir quimica detallada y propiedades termoquimicas variables. Esta

transformacion introduce una nueva coordenada, n, y una funcién de corriente, f,

definidas como [23]
y
n= / pdy’ / —dn (5.6)
0

Al aplicar esta transformacion, las ecuaciones de la fase gaseosa se expresan como
un sistema unidimensional en 7. La ecuacién de momento se convierte en una ecuacion

para la funcion de corriente f(n) [23]

d A 77& o
d—n(upf)— [/0 pdn 2f

donde f’y f” son la primera y segunda derivada de f con respecto a 7).

f+(f)—7——7 (8.7

De manera andloga, las ecuaciones de especies quimicas y energia adoptan la

forma [23, 85]
/—d’—2f dYy wk S

(0VirYe) g
dp ’“7 D) - ?(@F—Yk) (5.8)
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/ So g —2f| 4

respectivamente.

d AT & S,
a4 (40 4t V) + L2 (59
dn dn( ) d;pkvk"k+p+p()

Para la fase liquida, los modelos de evaporacion y transferencia de calor son los
mismos que los presentados en la Seccién 3.1.2. Sin embargo, las ecuaciones para la
dindmica y la densidad del nimero de gotas deben transformarse para ser descritos en
este nuevo espacio. La dindmica de la gota se describe en dos dimensiones, r e y. Para
la segunda de ellas, se aplica la transformacién de similaridad con tal de obtener la

posicion de la gota en el espacio 7). Las ecuaciones resultantes son [23, 85]

@ vp dr 9up

o _ vp 5.10
iz ToRepdn  2REp " (5.10)
y
2y, 1dp [(dn)\? 9 dn, v S
/Ly ] /(A I RO 5.11
ez pdn (dtl 2R2p; dt;  2R2%p, /0 p K R 5.11)

respectivamente, donde, de acuerdo a la Ec. (5.6) se tiene que u, = f’r. Finalmente,
la ecuacion para la densidad del nimero de gotas, n, se transforma a una expresion

algebraica en el nuevo sistema de coordenadas [23, 85]

/
n(n) = VM0 L (5.12)
Po T

Con ello, el problema bidimensional original se reduce a un sistema de ecuaciones
diferenciales ordinarias acopladas en la variable 7). Esta formulaciéon permite obtener
soluciones en el espacio fisico que pueden emplearse como referencia para evaluar
la consistencia de las soluciones obtenidas mediante la formulacién de flamelets. El
algoritmo de resolucion de este sistema sigue el enfoque propuesto por Sirignano et

al. [23, 85], y fue utilizado en mi tesis de magister [92].
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5.1.3. Extension formulacion de flamelet de fase liquida

Dado que la configuracién de flujos puestos es bidimensional, en funcién de r y 7,
la descripcion unidimensional de la dindmica de la gota en espacio de composicion,
formulada en términos de 7, debe extenderse para permitir una comparacion
consistente entre ambas descripciones.

Para ello, se introduce una funcién de corriente en el espacio de composicion,

andloga a la definida en el espacio fisico, Ec. (5.6), dada por

f(Z) = /OZ UT(Z/)dZ’, (5.13)

r

donde r es la coordenada radial, y la velocidad radial u, se expresa como

u.(2) = r%. (5.14)

La ecuacién que describe la dindmica radial de las gotas, Ec. (5.10), se mantiene
sin modificaciones entre ambas formulaciones. Ademds, dado que en la configuracion
de flujos opuestos el gradiente de la funcidén de corriente resulta independiente de
la coordenada, permite utilizar directamente el valor obtenido desde la solucién en
el espacio fisico (es decir, df /dZ = df/dn). De esta manera, se evita introducir
una ecuacion adicional en el espacio de composicién para f [20], manteniendo la
consistencia entre ambas descripciones y simplificando el proceso de verificacion.

Por otro lado, la ecuacién para la densidad del nimero de gotas, n, también se
modifica. Dado que las gotas ya no se desplazan exclusivamente a lo largo del flamelet,
la conservacion del niimero de gotas en una celda debe considerar la variacion del area
transversal asociada a la linea de corriente (A # Ag). En consecuencia, la densidad del
numero de gotas se ajusta para incorporar esta dependencia geométrica, lo que conduce

a

/
NoUgz oo gz

" — (5.15)

.
9gzo  UgyT

En conjunto, esta formulacién permite establecer una correspondencia consistente
entre la configuracion de flujos opuestos y la formulaciéon de flamelet de spray
presentada en esta tesis. Esto proporciona un marco de referencia adecuado para evaluar

la capacidad de los algoritmos propuestos de reproducir soluciones conocidas en un
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limite bien definido, lo cual se analiza en las secciones siguientes.

5.2. Verificacion del cédigo transitorio

Para verificar la implementacién de la formulacién transitoria, se comparan los
perfiles obtenidos con los de una configuracion de flujos opuestos. En la Seccion 5.2.1
se comparan los resultados obtenidos mediante el modelo de flamelet y la formulacion
en espacio fisico. Mientras que en la Seccién 5.2.2 se discuten las principales

limitaciones numéricas asociadas a esta implementacion.

5.2.1. Comparacion flamelet-llama de flujos opuestos

La verificacién del cédigo de flamelet desarrollado se realiza mediante la
comparacion directa de los perfiles obtenidos con los correspondientes a una llama de
flujos opuestos perturbada por un spray. Esta eleccion permite evitar, en esta etapa, el
problema de la no monotonicidad de la fraccion de mezcla, ya que en esta configuracion
los valores de Z en los bordes son, respectivamente, cero y uno.

Para ello, el cédigo de flamelet se inicializa con una estructura de llama gaseosa
de flujos opuestos, es decir, con los perfiles de temperatura, fracciones mdsicas de las
especies quimicas y gradiente de la fraccion de mezcla. Posteriormente, se imponen el
perfil de velocidad y el valor de la derivada de la funcién de corriente, f’, obtenidos

de la simulacién de la llama de flujos opuestos perturbada por spray. Luego, se inyecta

1 0.15 1 0.15

— — 7T
T & £ &

—_— —_ g —_— Dy -
= 08 N Co,1012 = £ 08 o, 1012 =
P — CO Sl — CO =
=3 - = —
=3 — =} “w
g 0.6 AN 009 g 0.6 N 0.09 7
204 ’ o 006 2 = 04 R 0.06 =
: AN I 0 RSN\
= 02 ‘\q 003 5 & 02 7 ‘\Q 003 2
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0 02 04 06 08 1 0 02 04 06 08 1
Z 1 ZH

Figura 5.2: Estructura de una llama de flujos opuestos gaseoso perturbado por un spray
a 200/s (izquierda) y 300/s (derecha). La lineas representan la configuracién de flujos
opuestos, mientras que los puntos representan el flamelet.
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un grupo de gotas en cada paso temporal (equivalente a 7,,,; = 0), emulando una
inyeccion continua, hasta alcanzar el estado estacionario. Finalmente, la estructura
estacionaria obtenida se compara con los perfiles calculados directamente mediante
la formulacién en espacio fisico de flujos opuestos.

La verificacion se realiza para dos llamas con distintas tasas de deformacion, 200
y 300/s, respectivamente, empleando los mismos pardmetros para la fase liquida: una
relacion de combustible liquido/aire £ = 0,1, radios iniciales de 10 um y velocidades
iniciales de 0,5 m/s.

En la Fig. 5.2 se observa que el cddigo de flamelet transitorio, junto con la
descripcion lagrangiana de la fase liquida, reproduce adecuadamente la estructura de
una llama de flujos opuestos una vez alcanzado el estado estacionario. El mayor error
se presenta en el perfil de S, cerca del punto donde las gotas completan su evaporacion,
un comportamiento conocido y previamente reportado por Archambault [93]. Este error
no se debe directamente al modelo de gotas, sino que es una consecuencia inherente del
acople entre la formulacién Lagrangiana de la fase liquida y su contraparte Euleriana
en la fase gaseosa. A pesar de esta limitacion, los resultados muestran un alto nivel de
concordancia entre ambas formulaciones, lo que respalda la correcta implementacién

del modelo y del algoritmo de resolucion propuesto.

5.2.2. Limitaciones del codigo

Las limitaciones numéricas mds relevantes de la implementacion estan directamente
relacionadas con el comportamiento del gradiente de la fraccién de mezcla, gz, en
regiones donde este se aproxima a cero. La dificultad central surge cuando la trayectoria
de la gota atraviesa dichas regiones, las cuales aparecen naturalmente en los extremos
del dominio y, en ciertos casos, también en zonas internas de la estructura del flamelet.

Esta situacion tiene dos consecuencias numéricas principales. Por una parte, la
transformacion al espacio de composicion, dependiente de gz, induce una compresion
espacial significativa (ver Ec. (4.6)), en la cual intervalos reducidos en Z representan
extensiones considerables en el espacio fisico. Esto implica una pérdida de resolucién
efectiva, lo que puede comprometer la adecuada representacién de procesos como la
evaporacion.

Por otra parte, y de mayor relevancia desde el punto de vista fisico, ya que afecta

directamente la dindmica de la gota, es que la velocidad en el espacio de composicién
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Figura 5.3: Perfiles de g, y radio instantdneo de la gota (izquierda) y la fraccion de
mezcla (derecha), para una llama de flujos opuestos con a = 100/s, Ry = 10 um 'y
Uy = 0775 m/s.

depende directamente de g, a través de

iz dn

5.16
dr 9z dr ) ( )

en consecuencia, en regiones donde gz es extremadamente pequeio, el movimiento de
la gota en Z se ralentiza, lo que induce una acumulacién artificial de evaporacion en
esas regiones. Este comportamiento no tiene un andlogo directo en la descripcion en el
espacio fisico, donde la evaporacion se distribuye de manera mas uniforme.

La situacion descrita se ejemplifica en la Fig. 5.3, donde se presenta una simulacién
de una llama de flujos opuestos en la que aparecen zonas internas con gz =~ (. En
este caso, el cddigo de flamelet presenta limitaciones para reproducir dicha estructura,
ya que, como se menciond anteriormente, la evoluciéon de la gota en el espacio de
composicion se ve fuertemente restringida en estas regiones, quedando artificialmente
detenida. Por lo tanto, una posible transicion entre esta estructura de llama y otra con
mayor penetracion no puede ser capturada por el modelo.

Por otra parte, la Fig. 5.4 muestra un caso de alta penetracion, en el cual la gota
atraviesa el plano de estancamiento y alcanza el extremo del dominio, Z = 1, donde
gz = 0. En estas condiciones, multiples estados fisicos corresponden a un mismo
valor de Z, lo que conduce a una pérdida de unicidad en la representacion en el

espacio de flamelet. Como consecuencia, este tipo de penetracion no puede ser descrito
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Figura 5.4: Perfiles de g, (izquierda) y del radio instantdneo de la gota junto con
la fraccion de mezcla (derecha), para una llama de flujos opuestos con a = 100/s,
Ry =30 umy ug = 0,75 m/s.

adecuadamente mediante la presente formulacion en el espacio de composicién. No
obstante, para casos de penetracion moderada, en los que la gota no alcanza el extremo
del dominio, el modelo es capaz de capturar adecuadamente, incluso, fendmenos
como el droplet reversal, manteniendo una representacion consistente de la dindmica
acoplada.

Cabe destacar que la identificacion de estos regimenes de operacidn no es trivial
debido al cardcter fuertemente no lineal del sistema acoplado. En la préctica, esto
implicé un proceso iterativo de exploracion del espacio de pardmetros, incluyendo la
tasa de deformacion, el radio y la velocidad inicial de las gotas, la relacién combustible
liquido/aire, y, en el caso de inyeccion discontinua, los tiempos caracteristicos Tiy; y
Tho,inj-

En este contexto, la aparicion de las limitaciones descritas no puede asociarse a un
unico pardmetro, sino que depende de la interaccion entre ellos. Por ejemplo, relaciones
combustible liquido-aire elevadas tienden a favorecer la aparicién de zonas internas con
gz ~ 0, mientras que combinaciones de radios y velocidades iniciales altas, junto con
tasas de deformacién suficientemente grandes, pueden conducir a escenarios de alta
penetracion de la gota. Sin embargo, estos comportamientos no son independientes:
valores elevados de la tasa de deformacion pueden no generar dificultades si estdn
acompanados de radios y velocidades reducidos, y, de manera andloga, condiciones mas

extremas en algunos pardmetros pueden ser admisibles bajo configuraciones especificas
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del resto.

Asimismo, en configuraciones con inyeccion discontinua, estos limites tienden
a desplazarse, modificando las condiciones bajo las cuales el modelo proporciona
resultados consistentes. Esta dependencia acoplada entre pardmetros dificulta la
delimitacion precisa de las regiones de validez del modelo, y repercute directamente
en el costo computacional y en el tiempo requerido para la obtenciéon de resultados
confiables.

Finalmente, es importante enfatizar que estas limitaciones no invalidan la
formulacion ni el cédigo desarrollado, sino que delimitan su rango de aplicabilidad.
En este sentido, el modelo constituye una herramienta consistente para el estudio de
flamelets con spray dentro de un rango bien definido de condiciones de operacion, el

cual debe ser considerado al interpretar los resultados.

5.3. Verificacion del cédigo con fraccion de mezcla

maxima desconocida

La verificacién de este segundo cdédigo se realiza mediante dos enfoques
complementarios. En primer lugar, se evalda que la solucién analitica programada
satisface la ecuacion de balance de la fraccion de mezcla, Ec. (3.49). En segundo lugar,
se analiza su acople con el resto de las ecuaciones de flamelet mediante la comparacion
con soluciones obtenidas en la configuracion de flujos opuestos presentada en la

Seccion 5.1.

5.3.1. Evaluacion de la solucion analitica en la ecuacion de

transporte

Con el fin de verificar la correcta implementacion de la solucién analitica de Z
(Ec. (3.59)), esta se evalda directamente en la ecuacion de transporte correspondiente
(Ec. (3.49)). Para este propdsito, se consideran estructuras de flamelet simétricas,
ilustradas esquemadticamente en la Fig. 5.5, lo que permite simplificar el andlisis. Si
bien se considera una configuracién simétrica para simplificar el andlisis (Fig. 5.5), la
formulacion es general y puede extenderse a configuraciones asimétricas.

El dominio fisico se define tal que y €] — 00,0], siendo y = 0 el punto

de estancamiento (v = 0). Dado que se trata de una configuracién simétrica, las
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Figura 5.5: Representacion esquemadtica de una estructura de flamelet simétrico [36].

condiciones de contorno utilizadas para determinar o y 3 (que, debido a la evaporacion

presente en toda la llama, son idénticas en todo el dominio) son

Z(y — —o00) =0 (5.17)
y
dz
— =0, (5.18)
dy /=0
respectivamente.

El perfil de evaporacién se prescribe mediante los coeficientes A, B 'y C' de la
Ec. (3.48), definidos por

4‘Umax 4"[}max
A= omax g B (5.19)

donde [y es el largo del flamelet, definido como la regién del dominio en espacio fisico
donde la fraccién de mezcla tiene valores distintos de cero. Con la Ec. (5.19), SU puede

expresarse como
4Sv,max 2 4Sv,max

Y, (5.20)

Esta eleccion de A, B y C' permite obtener un perfil parabdlico con un valor maximo

de Sv ubicado en y = lf/2, como se muestra en la Fig 5.6.
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Figura 5.6: Esquema del perfil de evaporacién parabdlico en el espacio fisico,
Ec. (5.20), y su distribucién de Z asociada [36].
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Figura 5.7: Contribuciones de la ecuacién de Z, Ec. (3.49), y el perfil de Z. Para la
conveniencia del lector, la ecuacion es presentada en la parte superior de la figura.

Para los célculos se fija vamax = 60 kg/(m?3s), una tasa de deformacién a = 300/s,
y propiedades termofisicas correspondientes a aire a 300 K.

EnlaFig. 5.7 se presentan las contribuciones individuales de la Ec. (3.49), junto con
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el perfil de Z. Se observa que los términos I, I y III estdn completamente balanceados,

lo que confirma que la solucién analitica programada satisface la ecuaciéon gobernante.

5.3.2. Comparacion flamelet-llama de flujos opuestos

Finalmente, para evaluar el acople entre la solucién analitica y las ecuaciones de
flamelet se realiza una comparacién con llamas de flujos opuestos. Se consideran dos
llamas con un radio de gota inicial Ry = 10 um y velocidad inicial vy = 0,5 m/s,
sometidas a una tasa de deformacion de 200 y 500/s, respectivamente. A partir de los
perfiles de evaporacion obtenidos numéricamente, se determinan los coeficientes A, B

y C' que definen un perfil cuadrético de la forma
So(y) = Ay* + By + C, (5.21)

de modo que este perfil reproduzca de la mejor forma posible los datos numéricos.
Para ello se utiliza el método de minimos cuadrados, minimizando la suma del error
cuadrdtico, I, entre el perfil de la llama de flujos opuestos Svi‘o(yi) y el perfil cuadratico

ajustado Sv,aj (y;) sobre todos los puntos discretos y; del dominio
N . 2
min (E(A, B, C)) = min Y |Suso(s) — (Ay? + By + C)] (5:22)
=1

Este procedimiento se formula de manera analitica, derivando la funcién de error

con respecto a los coeficientes y anuldndolas

OE  OF OF

8_,4 - O, (9_B = O, % == O, (5'23)

obteniendo asi un sistema lineal que se resuelve sin necesidad de iteraciones. Al derivar

y reagrupar se obtiene el siguiente sistema de ecuaciones

Syl Syl Yyl A > y?SU,fo(yi)
Syl vl Yu| |Bl =X YilSuso(yi) | - (5.24)
Z yz2 Z Yi N C Z Sv,fo (%)

La resolucién de este sistema permite obtener los valores 6ptimos de A, By C,
garantizando que el perfil cuadrético sea el que mejor aproxima al de la llama de flujos

opuestos correspondiente.
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La Fig. 5.8 muestra la comparacion entre los perfiles de evaporacion importados,
Sfu,fo, y los perfiles cuadraticos ajustados, Suaj. En la Fig. 59 se comparan las
estructuras de 7', Yoo y Yco, obtenidas con ambos perfiles. Si bien no coinciden
exactamente, ambos conjuntos conducen a estructuras cualitativa y cuantitativamente
similares, lo que indica que la formulacion es capaz de mantener un comportamiento
consistente frente a variaciones en la representacion de los términos fuente.

En este sentido, los resultados indican que el acople numérico entre la solucién
analitica y el cddigo de flamelet es consistente, ya que variaciones en la parametrizacion

de la evaporacion no se traducen en cambios significativos en las estructuras obtenidas.

S [kg/(m?s)]
S, [kg/(m3s)]

0 1 1 1 1 1 1 0 1 1 1 1
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Figura 5.8: Perfiles de evaporacion importados de llamas de flujos opuestos (linea
continuas) y perfiles de evaporacion cuadritico (linea segmentada) con a = 200/s
(izquierda) y 500/s (derecha).
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Figura 5.9: Estructuras del flamelet obtenidas usando los perfiles de evaporacién de
la Fig. 5.8, es decir, usando perfiles de evaporaciéon importado de llamas de flujos
opuestos (lineas continuas) y perfiles de evaporacion cuadritico (lineas segmentada)
con a = 200/s (izquierda) y 500/s (derecha).
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Por lo tanto, el uso de perfiles aproximados como datos de entrada en las ecuaciones de
flamelet resulta adecuado desde el punto de vista numérico y consistente con pricticas
habituales en la construccidn de librerias de flamelet. Por ejemplo, en llamas gaseosas
se asume frecuentemente una tasa de deformacion constante y uniforme en todo el
dominio [42, 47-50, 54, 57, 94-96].



Capitulo 6
Soluciones de flamelet de spray

En este capitulo se presentan y analizan soluciones de las ecuaciones de flamelet
de spray obtenidas mediante los algoritmos desarrollados en esta tesis, considerando
condiciones no abordadas previamente en la literatura. En la primera parte se estudian
flamelets transitorios, evaluando la influencia de distintas estrategias de inyeccion y
explorando fenémenos como la extincién y la re-igniciéon. En la segunda parte se
presentan resultados asociados a la formulacién con Z,,,, desconocido, examinando

las estructuras obtenidas y su potencial aplicacion.

6.1. Flamelets de spray transitorios

En esta seccion se analizan soluciones transitorias de las ecuaciones de flamelet
de spray. En la Seccién 6.1.1 se describe la configuracién empleada. Luego, en la
Seccion 6.1.2, se comparan distintas estrategias de inyeccion de gotas, tanto continuas
como discontinuas. A continuacion, en la Seccién 6.1.3, estos resultados se generalizan
mediante un andlisis paramétrico. Finalmente, en las Secciones 6.1.4 y 6.1.5 se estudian
los fendmenos de extincién y re-ignicion. Los resultados presentados en esta seccion

fueron recientemente publicados en [79].

6.1.1. Flamelets gaseosos perturbados por spray

Las ecuaciones de flamelet de spray se resuelven en un dominio de fraccion de
mezcla fijo, Z € [0, 1], en el cual gotas de etanol son transportadas por un flujo de aire

inyectado desde Z = 0 y enfrentadas a un flujo de etanol gaseoso desde Z = 1. Esta

68
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configuracioén puede interpretarse como un flamelet gaseoso perturbado por un spray.

Si bien no reproduce todas las caracteristicas de una llama de spray en espacio
fisico, constituye un punto de partida adecuado para analizar, de manera controlada,
la influencia del spray sobre la dindmica transitoria de los flamelets. Ademas,
esta eleccion evita el problema de la no monotonicidad de Z, caracteristico de
configuraciones donde el combustible se introduce exclusivamente en fase liquida [16,
17], permitiendo obtener estructuras bien definidas en el espacio de composicion.

Las condiciones de borde para la temperatura son 300 Ky 360 Ken Z = 0y
Z =1, respectivamente, donde esta ultima se fija de modo de asegurar que el etanol
se encuentre en fase gaseosa (T1,,; = 351,6 K). Ademads, las condiciones iniciales de
las gotas (temperatura y velocidad) coinciden con las de la fase gaseosa en el punto de
inyeccion. Para describir la cinética quimica se emplea un mecanismo detallado de 38
especies y 337 reacciones [97, 98].

Para ilustrar el alcance de esta configuracion, en la Fig. 6.1 se comparan
proyecciones en el espacio de composicion de una llama de flujos opuestos de spray
y una llama gaseosa perturbada por un spray. Ambas configuraciones comparten las
mismas condiciones iniciales para las gotas (Ry = 10 um y ug = 0,5 m/s) y una tasa
de deformacién a = 200/s. En el caso de la llama de spray se muestra Gnicamente el
lado correspondiente a la inyeccion de gotas, mientras que en la configuracion gaseosa

perturbada se considera hasta el valor mdximo de Z alcanzado por la primera. Como se
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Figura 6.1: Perfiles de temperatura, fuente de evaporacion y fracciones méasicas de CO,
y CO para llamas de flujos opuestos de spray (linea continua) y gaseosas perturbada por
spray (linea segmentada).
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observa, ambas configuraciones presentan perfiles cualitativamente similares, lo que
indica que, a pesar de las simplificaciones introducidas, la configuraciéon adoptada
permite reproducir los principales efectos del spray sobre la estructura del flamelet.

El spray se caracteriza por el radio inicial de las gotas Ry, la velocidad inicial
up y la relacion de combustible liquido/aire E. Para modelar inyeccién discontinua
se emplean los tiempos caracteristicos Ti,j Y Tnoinj introducidos en la Seccion 4.1.
Variando estos pardmetros se obtienen distintas estrategias de inyeccion, donde el limite
Tnoinj — O corresponde a inyeccion continua, recuperando los perfiles de evaporacion
estacionarios considerados en trabajos previos [15-20], tal y como se presento en la
Seccién 5.2.1.

Para asegurar comparabilidad entre los casos, se fija el valor promedio de la relacién
de combustible liquido/aire, E, como

E = J B(r)dr =0,1. (6.1)

[dr
Aunque esta cantidad de combustible liquida es moderada, los efectos en la estructura
de la llama son relevantes, como se mostraré en la siguiente seccion.

Sobre la base de esta configuracion, se plantean cuatro experimentos. En la
Seccién 6.1.2 se analiza como la relajacion de la hipétesis de evaporacion estacionaria
da lugar a soluciones transitorias y oscilatorias. En la Seccién 6.1.3, estos resultados
se generalizan mediante un andlisis paramétrico en términos de uy y Ry. Finalmente,
en las Secciones 6.1.4 y 6.1.5, se estudian los fendmenos de extincion y re-ignicion,
evidenciando la capacidad de la formulacién para capturar comportamientos no

abordados previamente.

6.1.2. Influencia de la estrategia de inyeccion de gotas en la

estructura de flamelets

A continuacién se muestra como las distintas estrategias de inyeccién de gotas
conducen a soluciones de las ecuaciones de flamelet significativamente diferentes, para
lo cual se analizan tres casos. El caso de referencia, denominado C, y corresponde a
un flamelet gaseoso no-premezclado y estacionario perturbado por un spray inyectado
desde Z = 0. Este spray es generado mediante una inyeccién continua de gotas
(Thoinj = 0). Este caso es equivalente a las estructuras de flamelet estudiadas en trabajos

previos, donde se obtiene un perfil de evaporacion estacionario en el espacio fisico y
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posteriormente se proyecta al espacio de fraccién de mezcla [15-20]. Al tratarse de un
caso continuo, esta estructura refleja exclusivamente el acople entre la evaporacion y
el gas sin efectos inducidos por las variaciones temporales de la fase liquida, lo que
permite usarlo como base de comparacion.

Los casos C; y C, corresponden a llamas generadas mediante una estrategia de
inyeccion discontinua, lo que produce perfiles de evaporacion transitorios. Tal y como
se explico antes, este tipo de inyeccidn se caracteriza por los tiempos de inyeccidon y no
inyeccion de gotas, Tinj ¥ Thoinj, Fespectivamente. Para ambos flamelets, C; y Co, se fija
Tinj = 0,05 ms, mientras que T,,inj adopta valores de 0,1 y 0,45 ms, respectivamente.
Estas diferencias determinan la frecuencia con la que los grupos de gotas ingresan al
dominio, lo que, como se mostrard, controla tanto la intensidad como la periodicidad
de las perturbaciones inducidas en el flamelet.

En los tres casos se considera el mismo radio inicial de las gotas (10 um), velocidad
inicial (0,5 m/s) y tasa de deformacién uniforme (850/s). La Fig. 6.2 muestra, en un
instante de tiempo arbitrario, los perfiles del radio instantdneo normalizado, R/ R, la
fuente de evaporacion, Sy, y la tasa de disipacion escalar, y, para Cy, C; y Co. Aunque
la figura corresponde a un instante determinado, permite observar que la estrategia de
inyeccion adoptada afecta fuertemente la forma de estos perfiles. En particular, los
casos con inyeccion discontinua (C; y Cq) presentan multiples méximos locales en S,
los cuales generan picos correspondientes en Y. Estas diferencias en la evaporacion,
inducidas por la llegada secuencial de grupos de gotas a distintas regiones de Z, son
las responsables del comportamiento que se analizard posteriormente al estudiar la

evolucién temporal de las cantidades evaluadas en el punto estequiométrico.
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Figura 6.2: Perfiles de R/ Ry, S, vy x para los flamelets Cy, C; y Cs (a = 850/s). La
linea gris vertical representa Zg ~ 0,1 [79].
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Figura 6.3: Temperatura (izquierda) y tasa de disipacion escalar (derecha) en el punto
estequiométrico para los flamelets Cy, C; y C, [79].

La evolucién temporal de la temperatura y la tasa de disipacion escalar en el punto
estequiométrico, Ty y s, S€ presenta en la Fig. 6.3. A diferencia de lo que puede
deducirse Unicamente de las imagenes para un instante de tiempo (Fig. 6.2), aqui se
observa explicitamente la dindmica temporal inducida por la inyeccién discontinua: los
casos C; y C, muestran oscilaciones periddicas bien definidas, cuyo periodo coincide
con los ciclos de inyeccion y no inyeccion de las gotas (0,15 y 0,5 ms, respectivamente).
Estas oscilaciones generan diferencias notables respecto al caso estacionario Co,
particularmente en 7}, donde incluso las temperaturas minimas de C; y Cy son mayores
a la temperatura de C,. Este incremento puede vincularse directamente con la reduccion
del valor medio de y durante los ciclos, lo que implica mayores tiempos de residencia
de las especies quimicas en la zona de reaccién [10].

Para ilustrar la influencia de la evaporacién (y, por lo tanto, de la estrategia de
inyeccion) en la definicidn del perfil de la tasa de disipacion escalar, la Fig. 6.4 presenta
las contribuciones de los distintos términos de la ecuacién de gz (x = 2Dzg%) en
Zy para C; y Cy a lo largo de un ciclo completo. El término I corresponde a los
efectos transitorios (amplificado por un factor de 100). El término II retne los efectos
asociados a la tasa de deformacion y la difusidn, es decir, las contribuciones de la
fase gaseosa. Finalmente, el término III agrupa los efectos inducidos por el spray. A
pesar de que la duracion de ambos ciclos difiere, el comportamiento cualitativo de los
términos es el mismo. En particular, cada ciclo pueden dividirse en dos etapas: en la
primera, el término III es negativo y el término II intenta compensarlo, en la segunda,
ambos términos cambian rapidamente de signo debido a un fenémeno ausente en llamas

estacionarias como Cy. Estos cambios de signos, que inducen cambios en I, generan las
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Figura 6.4: Contribuciones de la ecuacion de g, (Ec. (3.29)) para los flamelets C;
(izquierda) y C, (derecha) en el punto estequiométrico. Por conveniencia la ecuacién
es presentada en la parte superior de la figura [79].
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Figura 6.5: Contribuciones de la descomposicion de los términos de la tasa de
deformacion y difusion (Ec. (6.2), izquierda) y de los términos asociados a la
evaporacion (Ec. (6.3), derecha) para el flamelet C, en el punto estequimétrico [79].

oscilaciones de x y luego de 7". Como se mostrard a continuacion, los cambios pueden

relacionarse directamente con las variaciones de signo en la segunda derivada de g, y
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en el gradiente de la evaporacion. Para esto, los términos II y III son reescritos como
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respectivamente.

Las contribuciones de las Ecs. (6.2) y (6.3) se muestran en la Fig. 6.5 para C,. Alli
se observa que II' y III' son los tnicos términos con contribuciones no despreciables en
la ecuacion de g. Ademds, dado que g y p no pueden ser negativos, los signos de Il y
1T quedan determinados tnicamente por 9%g; /022 y 05, /07, respectivamente. Esto
es clave, porque permite vincular directamente la dindmica de la disipacion escalar con
la evolucioén espacial de los picos de evaporacion.

El cambio de signo en estas derivadas proviene directamente de la dindmica de la
fase liquida: cuando un grupo de gotas se acerca al punto estequiométrico, el gradiente

local de S, es negativo, pero tras cruzar este punto se vuelve positivo (ver Fig. 6.6).
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Figura 6.6: Perfiles de S, en dos instantes: 7, = 0,5 ms (antes de que el pico alcance
Zs, linea continua), y 72 = 0,65 ms (después de sobrepasarlo, linea segmentada) [79].
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De este modo, el cambio simultdneo en 9%g;/0Z% y en GS'U /0Z explica los cambios
abruptos en los términos II y III mostrados en la Fig. 6.4, asi como las oscilaciones de
x y 1T en la Fig. 6.3.

Los resultados de esta seccion muestran claramente la relevancia de la estrategia
de inyeccidn, capaz de generar perfiles de evaporacion altamente transitorios que
incrementan notablemente la temperatura de la llama, incluso cuando la cantidad de
combustible liquido inyectado es relativamente baja (£ = 0,1 en todos los casos).
Ademads, el andlisis de la ecuacion de gy revela que los términos asociados a la fase
gaseosa (término II) y a la fase liquida (término III) poseen magnitudes comparables.
En la siguiente seccién se muestra como este aumento de temperatura, inducido por la
inyeccién discontinua, amplia considerablemente el rango de combinaciones de ug y
Ry para los cuales se obtienen flamelets encendidos. Para ello, se extiende el analisis
realizado bajo condiciones especificas de gotas mediante un estudio paramétrico

variando ug y Rj.

6.1.3. Generalizacion de las observaciones

En la seccién anterior se mostré como una estrategia de inyeccién discontinua de
gotas conduce a mayores temperaturas que su equivalente con inyeccién continua. Sin
embargo, estos experimentos numéricos fueron realizados para un tnico conjunto de
pardmetros para del spray y, por lo tanto, permitieron extraer conclusiones sélo para
un caso representativo. El objetivo de esta seccion es evaluar la generalidad de esas
observaciones mediante un estudio paramétrico, variando el radio y velocidad inicial
de las gotas, que permita determinar si el comportamiento observado se mantiene para
distintas condiciones iniciales del spray.

Para ello, las condiciones especificadas para los casos Cy y Cs se modificaron
sistemdticamente, abarcando valores de uy entre 0,4 y 1 m/s y de Ry entre 7 y
15 um, simulando alrededor de 50 y 100 flamelets respectivamente. En esta seccién
nos referiremos a estos experimentos como Cy y C, extendidos, respectivamente.
Para facilitar la comparacién entre flamelets estacionarios y aquellos con oscilaciones
periddicas, la temperatura promedio en el punto de estequiometria de los flamelets

transitorios se calcula como
_ f Ty (T)dr
Ty = —r+——.
f dr

La Fig. 6.7 presenta una comparacion directa entre ambas estrategias de inyeccion

(6.4)
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Figura 6.7: T para los flamelets C, extendido (izquierda) y C, extendido (derecha),
variando la velocidad y radio iniciales de las gotas. Las dreas blancas indican flamelets
extintos [79].

en funcién de sus temperaturas en el punto estequiométrico. Las dreas en blanco
representan flamelets que se extinguen para las combinaciones correspondientes de
up y [Ro. Ambos conjuntos presentan una regién de alta temperatura concentrada en
valores bajos de radio y velocidad inicial de las gotas, lo que indica que las gotas mas
pequeias y lentas son mds efectivas para mantener la llama encendida.

La relacién entre penetracion y tasa de disipacion escalar (y por consiguiente
temperatura) se evidencia con mayor claridad en la Fig. 6.8, donde se presentan perfiles
de R/ Ry, S,y x para tres flamelets de Cy, extendido con la misma velocidad inicial de
gota (0,4 m/s) pero con distintos radios iniciales, 7, 10,5 y 14 um. Se observa que un
mayor radio inicial genera una mayor penetracion, y que esta, a su vez, estd asociada a
incrementos significativos en la tasa de disipacion escalar. En la practica, esto equivale
a emular el efecto de aumentar el tasa de deformacién del flujo, llevando a condiciones
mas adversas para la combustion. Este resultado es independiente del tipo de inyeccion
empleado.

A pesar de esta similitud en la Fig. 6.7 , las diferencias entre Cy y C, extendidos
son marcadas y revelan el impacto de una estrategia de inyeccién discontinua. En
primer lugar, el rango de combinaciones de wy-[?y que permiten obtener flamelets
encendidos es considerablemente mayor para C, extendido (indicado mediante la
regién encerrada con linea negra en la derecha de la Fig. 6.7), abarcando radios
hasta un 16 % mayores y velocidades hasta un 25 % superiores. Este ensanchamiento

del dominio, correspondiente a flamelets encendidos, muestra que la estrategia de
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Figura 6.8: Perfiles de R/ Ry, SU y x para flamelets de C, extendido con Ry = 7, 10,5
y 14 um. La linea gris vertical representa Zs ~ 0,1 [79].

inyeccion discontinua no s6lo mejora cuantitativamente las temperaturas obtenidas,
sino que altera cualitativamente la frontera entre ignicién y extincién del sistema.

En segundo lugar, para las condiciones donde tanto la inyeccioén continua como la
discontinua permiten mantener la llama encendida, la estrategia discontinua conduce a
valores de T, mas elevados. Este resultado es coherente con el analisis detallado de la
Seccidn 6.1.2, donde se identificd que este tipo de spray lleva a menores valores de x y
por lo tanto mayores temperaturas.

En resumen, el anélisis presentado en esta seccion confirma la generalidad de los
resultados presentados en la Seccién 6.1.2. Para las condiciones de spray consideradas,
la adopcién de una estrategia de inyeccion discontinua no solo incrementa la
temperatura de los flamelets, sino que también amplia significativamente el rango de

combinaciones de uy y R para las cuales es posible obtener soluciones encendidas.

6.1.4. Extincion

Como se menciond anteriormente, uno de los objetivos centrales de esta tesis
es desarrollar una formulacién matemadtica capaz de analizar fendmenos relevantes
dentro de la combustion que, hasta ahora, han permanecido fuera del alcance de
las formulaciones de flamelets de spray. Dentro de estos fendmenos se incluyen los
procesos de extincidén y re-ignicién, cuyo estudio requiere un tratamiento adecuado
de la evaporacion transitoria y de su acople con la fase gaseosa. En esta seccién se
presentan resultados de extincion con el proposito de demostrar las capacidades de la

formulacién y del cédigo desarrollados.
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En flamelets gaseosos es bien sabido que la extincién ocurre cuando el tasa de
deformacion es suficientemente alta, ya que esto incrementa la tasa de disipacion
escalar. Un mayor valor de y implica tiempos de residencia mds cortos para las especies
quimicas en la zona de reaccidn, debilitando asi la llama hasta apagarla [10]. Sin
embargo, como se observo en la Fig. 6.7, incluso para un mismo valor de a pueden
obtenerse estructuras de flamelet encendidas y apagadas modificando tinicamente las
caracteristicas de las gotas inyectadas.

Con el objetivo de entender de qué manera el tipo de gota puede mentener, o no,
la llama encendida, se analizan dos flamelets pertenecientes a C, extendido: C3, con
Ry =9umyug = 0,5m/s,y C3 con Ry = 12 um y ug = 0,7 m/s. En ambos casos,
el flamelet parte desde una estructura gaseosa con a = 500/s, a la cual en el instante
7 = 0 ms se le impone simultdneamente un tasa de deformacion de 850/s y el comienzo
de la inyeccién de gotas.

En la Fig. 6.9 se presentan las evoluciones temporales de la temperatura y de la
tasa de disipacion escalar en el punto estequiométrico. En primer lugar, se confirma
nuevamente la relaciéon observada en la Secciéon 6.1.2: valores mas altos de T
se relacionan directamente a valores mds bajos de yg. Sin embargo, aparece una
diferencia fundamental entre ambos flamelets. Si bien durante los primeros 0,4 ms,
Cl y C2 presentan précticamente la misma temperatura, tras este periodo inicial, C}
experimenta un aumento sostenido de 7}, hasta alcanza un régimen oscilatorio estable,
mientras que C2, a pesar de partir con un valor de Y incluso menor, exhibe una caida
continua de temperatura hasta extinguirse.

La explicacién de este comportamiento radica en la evolucion de la evaporacién
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Figura 6.9: Temperatura (izquierda) y tasa de disipacion escalar (derecha) en el punto
estequiométrico, sobre el tiempo para los flamelets C y C2.
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Figura 6.10: Penetracién maxima de del spray sobre el tiempo para los flamelets C} y
c2.

y, particularmente, en la penetraciéon del spray. En la Fig. 6.10 se muestra la
penetracién maxima del spray para ambos flamelets, max(7; ), donde se observa que C3
alcanza mayores penetraciones, muy superiores al punto estequiométrico (Zg ~ 0,1).
Este resultado concuerda con las observaciones previas de la literatura: una mayor
penetracion de las gotas suele asociarse a tiempos de residencia més bajos dentro de la
zona de reaccion, lo cual reduce la fraccion del combustible evaporado que participa
efectivamente en la combustion [34].

En conjunto, estos resultados permiten establecer con mayor claridad la influencia
central de la evaporaciéon en flamelets de spray. No solo importa la cantidad total
de masa evaporada, sino también la manera en que dicha evaporacién se distribuye
espacialmente y cdmo evoluciona en el tiempo. El acople entre la penetracién, la
evaporacion y la tasa de disipacion escalar determina finalmente si la llama puede

estabilizarse o se extinguird bajo condiciones idénticas del flujo gaseoso.

6.1.5. Re-ignicion

Continuando con el analisis de fendmenos intrinsecamente transitorios, en esta
seccion se aborda el proceso de re-ignicién en flamelets con spray. A diferencia del
caso de extincién presentado anteriormente, donde el interés se centré en identificar las
condiciones bajo las cuales la llama pierde estabilidad, aqui se estudia la capacidad
del sistema para recuperar un estado encendido después de sufrir una perturbacién
externa. Para ello se implementa un experimento numérico inspirado en el trabajo

presentado por Mauf} et al. [66] para llamas gaseosas, adaptdandolo al flamelet C,.
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El procedimiento consiste en incrementar la tasa de deformacion desde a = 850/s
hasta 985/s (que corresponde a un valor sobre la extincién) durante un ciclo completo
de inyeccién-no inyeccion (0,5 ms), para luego devolverla a su valor original. Se
analizan dos variaciones de este experimento: 1) en el flamelet C; 4, el incremento
de a se aplica cuando Yy alcanza a su valor maximo dentro del ciclo, y ii) en el
flamelet C, g, el aumento se impone cuando X se encuentra en su minimo. Estos dos
escenarios permiten evaluar la sensibilidad de la re-ignicion frente a la fase del ciclo de
evaporacion en que ocurre la perturbacion.

En la Fig. 6.11 se muestran los perfiles de x4 y 7 para ambos flamelets. El drea
gris representa el periodo en el cual la tasa de deformacién es incrementada. A pesar de
que C; 4 y Cy  son perturbaciones del mismo flamelet base, sus comportamientos son
muy distintos: solo Cy 4 logra re-encenderse después de que a retorna a 850/s, mientras
que C, p finalmente se extingue.

El motivo de esta diferencia radica en el momento entre la perturbacién del flujo
y el ciclo de evaporacion. En C, 4, el incremento de a coincide con la fase en que
Xst empieza a disminuir debido a la oscilacion inducida por la evaporacion (como se

analiz6 en la Seccién 6.1.2). Esta caida natural de y compensa parcialmente el aumento
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Figura 6.11: Tasa de disipacion escalar (linea continua) y temperatura (linea
segmentada) en el punto estequimétrico sobre el tiempo para los flamelets C; a
(izquierda) y Cyp (derecha). A ambos flamelets se les aplica un aumento temporal
de la tasa de deformacion, desde 850/s hasta 985/s durante 0,5 ms. El drea gris indica
el intervalo con alta tasa de deformacién [79].
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de a, limitando la reduccién de temperatura y permitiendo que el flamelet mantenga
suficiente energia para re-encenderse una vez reducido a nuevamente.

En contraste, en C,  la fase de incremento natural de x dentro del ciclo coincide
con el aumento de a. Ambos efectos se suman, generando un periodo prolongado con
valores extremadamente altos de la tasa de disipacion escalar. Esta condicion de alto
x reduce drasticamente los tiempos de residencia de las especies quimicas, llevando a
una caida significativa en la temperatura, lo que impide que la re-ignicién ocurra atin
cuando el flujo vuelve a su tasa de deformacion original.

Estos ultimos dos sencillos experimentos ilustran la capacidad de la formulacion
desarrollada para estudiar fenémenos transitorios. A pesar de su simplicidad, el caso
evidencia que la re-ignicién en flamelets con spray depende fuertemente de la fase
de evaporacion en que ocurre la perturbacion, un aspecto completamente ausente en

modelos gaseosos y que no habia sido posible analizar previamente en flamelets de

spray.

6.2. Flamelets con fraccion de mezcla maxima

desconocida

En esta seccion se analizan soluciones de las ecuaciones de flamelet de spray usando
la formulacién con Z,,,, desconocido. En la Seccién 6.2.1 se presentan los distintos
tipos de soluciones obtenidas y se comparan sus principales caracteristicas con las
observadas en llamas de spray y en llamas gaseosas perturbadas por spray, con el
fin de asegurar que son adecuadas para la generacion de librerias de flamelet. Luego,
en la Seccién 6.2.2, se discute la construccidon de dichas librerias y como el uso de
un perfil cuadratico, con tres grados de libertas (los coeficientes A, B y (), permite
generar multiples configuraciones a partir de esta formulacién. Los resultados y andlisis

presentados en esta seccion fueron recientemente publicados en [36].

6.2.1. Estructuras de flamelet

Si bien en la Seccién 5.3.2 se mostr6 de manera preliminar que las soluciones
obtenidas a partir de la formulacion presentada en la Seccién 3.2 son capaces de
reproducir la estructura esencial de una llama de flujos opuestos cuando se emplean

perfiles de evaporacién adecuados, el objetivo de este trabajo no es replicar una
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Figura 6.12: Perfiles de temperatura de los flamelet con distintos valores de Sv,max,
con un tasas de deformacién de a = 200/s (izquierda), 300/s (centro), y 400/s
(derecha) [36].

configuracion particular, sino generar estructuras de manera sistematica que permitan
cubrir el espacio de soluciones de las ecuaciones de flamelet, para su futura utilizacion
en la simulacién de llamas turbulentas con spray.

A continuacién se analizan en mayor detalle las estructuras generadas empleando
la solucién analitica para Z,,.x, de forma independiente a cualquier configuracién o
condicion fisica especifica. Para ello se utiliza el flamelet de spray simétrico presentado

en la Seccién 5.3.1 (ver Fig. 5.5), con el perfil de evaporacion

4Sv,max yg B 4Sv,max
;3 Iy

Sy(y) = — Y, (6.5)

donde el parametro libre es tinicamente S'U,max, y la longitud del flamelet [ se obtiene

Zmax
lf = / —dZ. (6.6)
0 9z

Antes de continuar, es importante destacar, una vez mds, que si bien la eleccion

a partir de gz mediante

de un perfil cuadratico es arbitraria, y los coeficientes A, B y C pueden variarse de
manera independiente, en este estudio se adopta la forma de la Ec. (6.5) con un tnico
parametro libre Syvmax por razones de simplicidad. Esto no limita la generalidad de las
conclusiones obtenidas.

Las ecuaciones de flamelet se resuelven para un régimen estacionario, ya que la
solucidn analitica para Z fue derivada a partir de la ecuacion estacionaria de Z. Se

consideran tres tasas de deformacion: 200/s, 300/s y 400/s, mientras que Sv,max se varia
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Figura 6.13: Perfiles de T, SU, Yco. ¥ Yco, para flamelets con Sv,max = 40 kg/(m?s),
con un tasas de deformacién de a = 200/s (izquierda), 300/s (centro), y 400/s
(derecha) [36].

entre 30 y 80 kg/(m3s). La Fig. 6.12 muestra que esta formulacién permite cubrir de
manera sistemaética el espacio de solucion de las ecuaciones de flamelet. En particular,
para los tres valores de tasas de deformacion, al incrementar Sv,max también aumenta
Zmax- BEsto se debe a que una mayor evaporacién implica una mayor cantidad de
combustible disponible.

Luego, se seleccionan tinicamente los flamelets con Sv,max = 40 kg/(m?s), cuyas
estructuras se presentan en la Fig. 6.13. Primero, se observa que el perfil de evaporacion
aparece levemente sesgado hacia el lado derecho. Esto se debe a que el perfil cuadrético
original esta definido en coordenadas fisicas con su maximo en el centro del dominio,
pero al representarlo en funcién de Z se introduce una deformacién asociada al cambio
de variable. Por otro lado, los perfiles de temperatura y fracciones masicas de CO- y
CO presentan la forma tipica observada en llamas de flujos opuestos de spray [16, 18].
Aunque se habia observado este comportamiento en la Seccién 5.3.2, el resultado es
notable porque en este caso los perfiles de evaporacion no estan construidos para imitar
ninguna configuracion experimental o numérica particular.

Ademads, la transicion desde dos picos de temperatura para valores bajos de la tasa
de deformacion (uno a cada lado del eje de simetria) hacia un tnico pico ubicado
en la posicion de maxima fraccion de mezcla cuando a es elevado, observado en la
literatura [16, 18, 23], también es correctamente capturado por esta formulacion.

Las contribuciones de la ecuacion de energia, Ec. (3.23), se muestran en la Fig. 6.14.
En ella se observa la competencia entre difusién, reaccién y conveccién inducida

por la evaporacion (términos I, IT y IV, respectivamente). A medida que aumenta la
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Budgets T equation/10° [J/(m3s)]

&7 : . dT
0= C,%—dp + 81+ S ~CpSu(1=Z2) - + Qr
~— =~ ~—~

1

11 111
v

\Y%

balance ——-- 111

0.05

0.1
ZH

0.15

0.2

0

0.03 0.06 0.9 0.12
Z

0

0.02 0.04 0.06 0.08 0.

Z [

Figura 6.14: Contribuciones de la ecuacién de energia, Ec. (3.23), para flamelets con
Sv,max =40 kg/(m?’s), con un tasas de deformaciéon de a = 200/s (izquierda), 300/s
(centro), y 400/s (derecha). Por conveniencia la ecuacion es presentada en la parte
superior de la figura.
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Figura 6.15: Contribuciones de la ecuacién de energia, Ec. (3.23), para una llama de
flujos opuestos de spray (izquierda) y una gaseosa perturbada por un spray (derecha).

tasa de deformacion, el término convectivo asociado a la evaporacion adquiere mayor
relevancia, llegando incluso a dominar localmente el balance. Este comportamiento es
caracteristico de configuraciones con spray y constituye un aspecto fundamental en la
construccion de librerias de flamelets adecuadas para estos sistemas.

Este punto se refuerza al analizar la Fig. 6.15, donde se comparan las contribuciones
de la ecuacidn de energia entre una llama con inyeccién de combustible exclusivamente

por spray y una llama gaseosa perturbada por spray, ambas con a = 400/s. En el
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primer caso, la abscisa se presenta siguiendo la convencion de Olguin y Gutheil [16]:
el lado del spray corresponde a la region donde Z aumenta, mientras que el lado
opuesto corresponde a la zona predominantemente gaseosa, donde Z disminuye. Esta
representacion permite visualizar la asimetria de los términos y resalta el impacto de la
evaporacion en el desarrollo de la llama. En el caso de la llama gaseosa perturbada, el
dominio se muestra hasta Z = 0,22, abarcando la zona de reaccién.

La comparacién evidencia que, mientras en la llama de spray la conveccién inducida
por la evaporacion juega un rol central en el balance energético, en la llama gaseosa
perturbada este efecto es considerablemente menor. En este ultimo caso, el balance
estd dominado por difusién y reaccién en gran parte del dominio, comportandose de
manera mds cercana a una llama gaseosa [20]. Por lo tanto, este tipo de configuraciones
no logra capturar el rol dominante que puede adquirir la evaporacién cuando constituye
la principal fuente de combustible, lo que pone de manifiesto la relevancia de obtener
soluciones de las ecuaciones de flamelet para llamas de spray con perfiles de Z no
monaGtonos.

En conjunto, estos resultados demuestran que las estructuras obtenidas capturan
las caracteristicas esenciales de las tradicionalmente empleadas en la construccion de
librerias, con la ventaja adicional de permitir una variacién sistemadtica del perfil de

evaporacion. Este punto se desarrollard con mayor detalle en la siguiente seccion.

6.2.2. Propuesta de generacion de librerias

Siguiendo trabajos previos sobre a la construccion de librerias de flamelets de
spray [26], las distintas estructuras presentadas en la Fig. 6.12 se proyectan en el

espacio (Z, Y¢), donde la variable de progreso se define como Yo = Yco, + Yco. Las

0.18 0.18
0.16 0.25 0.16
0.14 02 0.14
0.12 0.12
01 =015 01 =
SIS <]
0.08 .3 35 o 2 0.08 ,3
0.06 : 0.06
0.04
0.02

Figura 6.16: Mapas de cortorno de Yco, en el espacio de (Z, Y¢) (diferentes tasas de
deformacién) para S, max = 40 (izquierda), 60 (centro) y 80 kg/(m3s) (derecha) [36].
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Figura 6.17: Mapas de cortorno de Yo en el espacio de (7, Y) (diferentes tasas de
deformacién) para .S, max = 40 (izquierda), 60 (centro) y 80 kg/(m3s) (derecha) [36].

Figs. 6.16 y 6.17 muestran los mapas de contornos de Yco, y Yco, respectivamente,
para tres valores de S’v,maxz 40, 60 y 80 kg/(m3s). En todos los casos, la tasa de
deformacion se varia entre 200 y 450/s, lo que permite abarcar un rango representativo
de condiciones relevantes para aplicaciones practicas.

Estas figuras confirman que el enfoque propuesto en este trabajo constituye una
alternativa adecuada para la generacidn de librerias de flamelets de spray en el espacio
(Z,Yc). La coherencia y continuidad de las estructuras obtenidas con respecto a las
variaciones de S‘umax y de la tasa de deformacion refuerzan la capacidad de esta
formulacién para capturar de manera consistente la interaccién entre evaporacion,
difusién y reaccion, lo cual es un requisito fundamental para su aplicacién en
simulaciones de llamas turbulentas con spray.

Como comentario final, es importante recordar que los perfiles de evaporacion
utilizados en este estudio representan solo una de las multiples alternativas posibles.
La formulacién presentada permite utilizar otros perfiles parabdlicos mediante la
variacion libre de los parametros A, B y C. En este sentido, la presente formulacién
y algoritmo sientan las bases para investigaciones futuras orientadas a identificar
estrategias Optimas de generacion de librerias de flamelets destinadas a la simulacion
de llamas turbulentas con spray [22-28, 30-32].
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En esta tesis se desarrollaron las herramientas numéricas necesarias para la
resolucion de las ecuaciones de flamelets de spray en configuraciones que no habian
sido abordadas previamente en la literatura. En particular, uno de los aportes centrales
del trabajo fue el desarrollo de algoritmos y cd6digos computacionales capaces de
abordar: 1) el acoplamiento dindmico entre las fases gaseosa y liquida en el espacio de
composicidn, y ii) dominios de fracciéon de mezcla no mondtonos, en los que el valor
maximo de la fraccion de mezcla es desconocido. Sobre la base de estos desarrollos, se
obtuvieron dos tipos de soluciones complementarias que amplian de forma significativa
el alcance del formalismo de flamelets de spray.

En el caso de la formulacion transitoria, se implementd un cierre Lagrangiano
para la fase liquida directamente en el espacio de composicion. Esto permiti6 analizar
flamelets gaseosos perturbados por sprays bajo distintas estrategias de inyeccion.
Los resultados muestran que la inyecciéon discontinua conduce a temperaturas
promedio significativamente mayores, con incrementos de hasta 46 K, y amplia
de manera sustancial los rangos de radios y velocidades iniciales de las gotas
que permiten sostener flamelets encendidos, con aumentos del orden del 16 % y
25 %, respectivamente. Asimismo, se demostré que la inyeccion discontinua permite
acceder a nuevas regiones del espacio de soluciones, caracterizadas por estructuras no
estacionarias que exhiben oscilaciones periddicas, asi como fenémenos de extincion y
re-ignicion.

En el caso de la formulacién con fraccion de mezcla maxima desconocida, se utilizé
una solucidn analitica para la fraccion de mezcla asociada a perfiles de evaporacion de

la forma S, = Ay® + By + C, lo que permiti6 estimar de manera consistente el valor
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de Z,..x y definir adecuadamente las condiciones de borde del problema. A partir de
este enfoque, se demostrd que es posible generar de manera sistemdtica soluciones de
las ecuaciones de flamelet al variar tanto la tasa de deformacién como los parametros
que definen el perfil de evaporacion.

Las estructuras obtenidas reproducen las caracteristicas fundamentales observadas
en llamas de spray y evidencian claramente la interaccidon entre reaccion quimica,
difusién y conveccion inducida por la evaporacion. Este comportamiento no puede
ser capturado mediante formulaciones basadas en flamelets gaseosos perturbados por
spray, lo que subraya la relevancia del enfoque desarrollado.

El enfoque propuesto presenta un alto potencial para la generacion de librerias de
flamelets de spray destinadas a la simulacién de llamas turbulentas. En particular, el uso
de perfiles parabdlicos de evaporacién introduce un grado de flexibilidad que permite
explorar de manera sistematica el espacio de soluciones. Como linea de trabajo futura,
resulta fundamental desarrollar criterios para la seleccién de los pardmetros A, By C,
identificar los perfiles més representativos bajo distintas condiciones de operacién y
evaluar su impacto en la fidelidad de modelos turbulentos basados en flamelets.

En conjunto, estos resultados contribuyen a una comprensiéon mds profunda de
la fisica subyacente en las ecuaciones de flamelets de spray y sientan las bases para
el desarrollo de modelos flamelet mds realistas destinados a la simulacién de llamas
turbulentas con presencia de fase liquida. Es importante destacar que estos avances
son posibles gracias al desarrollo de los algoritmos y c6digos numéricos propuestos
en esta tesis, los cuales permiten resolver formulaciones que hasta ahora no habian
sido abordadas en la literatura. En este sentido, el trabajo no solo amplia el espacio de
soluciones conocido, sino que también establece una base computacional robusta para
futuras investigaciones.

Finalmente, uno de los desafios abiertos mas relevantes, y que constituye una linea
natural de trabajo futuro, consiste en resolver las ecuaciones de flamelets de spray de
manera plenamente transitoria en espacios de fraccion de mezcla no mondtonos. La
extension de los algoritmos desarrollados en esta tesis hacia este tipo de configuraciones
permitiria, en principio, acceder de forma completa al espacio de soluciones de dichas

ecuaciones.
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