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el derretimiento. Fuente: [2]. . . . . . . . . . e
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basada en la teoria de Burke-Schumann, ilustrando el ntcleo frio, la zona anular de hollin
y el frente de reaccioén externo. (b) Fotografia de llama en quemador Yale, mostrando la
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el efecto colisional o Lorentziano (rojo). Esta combinacidn es critica para evitar subestimar
la absorcién en medios Opticamente gruesos. . . . . . . . ..o ew e e

Representacion esquematica del montaje experimental. (1) Cdmara cientifica multiespectral
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Esquema de corte transversal del quemador Yale. Componentes principales: (1) Carcasa
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Estructuras de panal de abeja (honeycomb) para alineacién de flujo; (5) Cdmara (plenum)
rellena con esferas de vidrio para homogeneizacién; (10) Puertos de entrada de aire. Adaptado
de[6]. . . . o o
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CAPITULO 1. RESUMEN EJECUTIVO

1 Resumen Ejecutivo

La caracterizacion detallada de los procesos de combustion es clave para optimizar la eficiencia energética y
comprender la formacién de emisiones. En llamas de difusion de etileno, la radiacion constituye el mecanismo
de transferencia de calor predominante y, al mismo tiempo, aporta informacion diagndstica sobre la estructura
térmica y quimica del sistema. No obstante, su diagndstico cuantitativo es desafiante, ya que la sefial medida
combina la emisién continua del hollin con la emisién espectral selectiva de gases como CO; y H,O. Para
abordar este problema, este trabajo propone una metodologia de diagndstico 6ptico que integra termografia
infrarroja multiespectral con un modelo de transferencia radiativa hacia adelante (forward) de alta resolucién,
validada mediante el estudio de dos escenarios opuestos: la llama Yale 32, de baja carga de hollin, y la llama
Yale 80, de alta carga de hollin. En particular, se incorpora explicitamente la autoabsorcién mediante un
enfoque linea por linea (LBL), lo que permite representar la atenuacién de la radiacién emitida en el nicleo
al propagarse a través del propio medio antes de alcanzar el sensor, entregando una base radiativa fisicamente
consistente para el proceso de inversion. Finalmente, la intensidad resultante se combina con las funciones de
respuesta de los filtros de la cdmara para generar imdgenes sintéticas, permitiendo una validacién directa
frente a los datos experimentales.

Los resultados demuestran que las imagenes sintéticas reproducen la morfologia observada y la ubicacién
de los maximos de intensidad en todos los canales. El andlisis de sensibilidad espectral confirma que la
temperatura (7) es el factor mds influyente sobre la radiancia en todas las bandas, mientras que la contribucién
del hollin (f,) incrementa su dominancia hacia longitudes de onda mds largas y bajo condiciones de alta
carga de hollin. Un hallazgo clave es la capacidad de distinguir la firma espectral de las especies mediante la
selectividad de los filtros: se observé predominio de CO, en los canales 1 y 2, lo que favorece su deteccién y
monitoreo en esos rangos, en contraste, el H,O se manifiesta de forma mds tenue a lo largo del espectro, con
mayor incidencia en los filtros 1 y 4, mientras que el hollin domina en los filtros 3 y 4.

A partir de estas observaciones, se concluye que la metodologia logra un desacoplamiento efectivo de sefiales
radiativas, y que la integracion entre el modelado fisico y las caracteristicas especificas de la cdmara habilita
un diagndstico térmico y quimico robusto. En particular, se obtiene consistencia entre los campos simulados
de T, CO,, HyOy f,, identificando a T como el principal determinante de la radiancia y al hollin como
un contribuyente de importancia creciente a longitudes de onda mds largas y para altas concentraciones.
Asimismo, la diferenciacién del rol de cada canal sustenta una estrategia de inversidn escalonada: primero
estimar los pardmetros dominantes (7' y f,) y, posteriormente, refinar las fracciones molares gaseosas. Si bien
el estudio reconoce limitaciones asociadas a las constantes dpticas, los resultados posicionan esta metodologia
como una herramienta viable para diagndsticos en escenarios industriales complejos. Como proyeccion,
se propone abordar el problema inverso para desagregar cuantitativamente la contribucién de las especies
directamente desde la imagen experimental, y extender este marco metodolédgico a sistemas de combustion
de mayor complejidad.
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3 Introduccion

En Chile se trabaja constantemente para avanzar hacia una matriz energética basada en fuentes
renovables. Actualmente, las energias renovables (incluyendo hidroelectricidad) superan el 50 % de la
generacion anual, y la Politica Energética Nacional 2050 ha fijado la meta de alcanzar un 80 % de generacién
renovable al afio 2030 [7]. Sin embargo, diversos sectores industriales contindan dependiendo de la combustién
de combustibles fosiles para procesos térmicos esenciales, como la produccion, el transporte, la mineria y la
calefaccion. Esta dependencia es particularmente evidente en industrias intensivas en calor, donde no siempre
es viable reemplazar la combustion por soluciones eléctricas o renovables, debido a limitaciones técnicas,
econdmicas o de infraestructura.

Segtn la OECD, “a pesar de la rapida expansién de las energias renovables, Chile sigue dependiendo
en gran medida de los combustibles fosiles” en sectores clave como la energia y el transporte, debido a su
estructura industrial y a la infraestructura energética actual [8]. Ademads, el 43,5 % de la capacidad eléctrica
instalada hasta 2022 correspondia a plantas térmicas (carbon, diésel y gas), lo cual evidencia la continuidad
de la combustidn tradicional como uno de los pilares de la generacion eléctrica.

Esta situacion tiene implicancias directas en las emisiones de gases de efecto invernadero y material
particulado. Se acentda, ademads, porque los sectores industrial, de transporte y manufactura representan
fuentes significativas de emisiones de CO, y hollin, sustentadas principalmente en el uso de combustibles
fosiles importados. A pesar del avance en energias renovables, estos procesos continuardn dependiendo de la
combustion durante varios afnos, debido a la demanda de energia térmica, la falta de infraestructura para una
electrificacion masiva y diversas restricciones tecnoldgicas [9].

En este contexto, la combustién continta siendo un proceso fundamental para la conversién de
energia quimica en energia térmica y mecdnica, con aplicaciones extendidas en sectores como la industria, la
generacion eléctrica, el transporte y la calefaccion. A pesar de su uso prolongado desde la invencién de los
primeros motores térmicos, la comprension detallada de los fendmenos que ocurren durante la combustion
sigue siendo un desafio cientifico y tecnolégico. Esto se debe a la complejidad de las reacciones quimicas
involucradas, la presencia simultdnea de multiples especies moleculares, y las rapidas escalas temporales y
espaciales en las que se desarrollan los procesos.

Profundizar en el estudio de la combustion es clave para mejorar la eficiencia energética, reducir
emisiones contaminantes y avanzar hacia tecnologias mas limpias. En esta tarea, las técnicas de diagndstico
6ptico han adquirido un rol central, al permitir el andlisis no intrusivo de pardmetros fisico-quimicos relevantes
en tiempo real. Entre ellas, la espectroscopia de absorcion se destaca por su capacidad para identificar y
cuantificar especies moleculares a partir de la radiacion absorbida por la mezcla gaseosa.

Dentro de este enfoque, el estudio de llamas laminares ofrece una plataforma experimental privilegiada
para investigar los fendmenos fundamentales de la combustién. Su estabilidad y reproducibilidad permiten
generar condiciones controladas que facilitan tanto la adquisicién precisa de datos como la validacién de
modelos computacionales. Por estas razones, las 1lamas laminares constituyen un entorno de prueba ideal
antes de trasladar las metodologias desarrolladas a contextos mds complejos, como las llamas turbulentas o
los sistemas industriales en operacion.

Este trabajo propone evaluar la capacidad de deteccion espectral de una cdmara equipada con filtros
centrados en regiones especificas del espectro infrarrojo, utilizando como caso de estudio una llama laminar.

]
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La metodologia integra simulacién computacional y andlisis experimental. En la primera etapa, se utiliza la
base de datos HITRAN [10], a través de la interfaz HAPI, para modelar la absorcién espectral de mezclas
gaseosas tipicas de combustion, identificando bandas caracteristicas de especies como CO,, H,O y hollin
bajo diferentes condiciones termodindmicas. En la segunda etapa, se emplea una cdmara Optica con filtros
espectrales, y se analiza la correspondencia entre las bandas simuladas y la sefial registrada, evaluando asi la
efectividad del sistema en la deteccion de dichas especies.

Este enfoque busca establecer una metodologia robusta y replicable para el disefio y validacién de
sistemas de diagndstico éptico aplicables a condiciones reales. Su implementacién permitird mejorar el
monitoreo de procesos de combustion, optimizar el uso de energia térmica y contribuir al control més preciso
de emisiones contaminantes.

3.1. Objetivos

3.1.1. Objetivo General

El principal objetivo de este trabajo es evaluar la capacidad de deteccién de especies quimicas
presentes en llamas laminares, mediante una metodologia que combine simulacién espectral basada en la
base de datos HITRAN y validacidn experimental, con el fin de establecer un sistema de diagndstico 6ptico
aplicable a contextos mas complejos, como llamas turbulentas o entornos industriales.

3.1.2. Objetivos Especificos
= Modelar la absorcidn espectral de especies presentes en la combustion, tales como CO,, H,O y hollin,
utilizando la base de datos HITRAN mediante la interfaz HAPI.

= Determinar las bandas espectrales caracteristicas de las especies analizadas y evaluar su coincidencia
con las regiones cubiertas por los filtros espectrales de la cimara utilizada.

= Desarrollar un montaje experimental que permita registrar la sefial Optica de una llama laminar
utilizando la cdmara equipada con los filtros mencionados.

= Comparar los resultados experimentales con los espectros simulados, con el fin de validar la capacidad
del sistema Optico para detectar las especies objetivo.

= Establecer una metodologia replicable que sirva como base para extender el diagndstico espectral a
Ilamas turbulentas o sistemas de combustion en entornos industriales.
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4 Marco Teorico

4.1. Combustion

Desde un punto de vista termodindmico, la combustién se define como un conjunto de reacciones quimicas
de oxidacion rapida, altamente exotérmicas, mediante las cuales la energia quimica almacenada en los
enlaces moleculares de un combustible se transforma en energia térmica sensible. A pesar del acelerado
desarrollo de fuentes de energia renovable no convencional (ERNC), este proceso fisico-quimico contintia
constituyendo el pilar fundamental de la civilizacién industrial moderna. Segin los informes mds recientes
de la Agencia Internacional de Energia (IEA), los combustibles fésiles atin satisfacen mas del 80 % de la
demanda energética primaria a nivel mundial [11].

La persistencia de la combustién como fuente dominante no es fortuita, sino que responde a la alta densidad
energética de los hidrocarburos liquidos y gaseosos, una caracteristica que, hasta la fecha, es dificil de replicar
técnica y econdmicamente con sistemas de almacenamiento electroquimico (baterias). Por esta razén, la
combustién sigue siendo insustituible en sectores dificiles de electrificar, tales como el transporte maritimo
y aéreo, la maquinaria pesada y los procesos industriales que requieren calor de alta entalpia (siderurgia,
cemento y vidrio).

Total energy supply by source, World, 2023

Coal and coal products Qil and oil products Natural gas Biofuels and waste
27.8% 30.2% 22.7% 8.8%

@ Coal and coal products © Oil and oil products

© Natural gas @ Nuclear

@ Hydropower © Solar, wind and other renewables

@ Biofuels and waste

Source: International Energy Agency. Licence: CC BY 4.0

Figura 4.1: Suministro total de energia primaria a nivel mundial por fuente al afio 2023. Se observa que los combustibles
fésiles —petréleo (30.2 %), carbon (27.8 %) y gas natural (22.7 %)— representan en conjunto el 80.7 % de la matriz
energética global, evidenciando la dependencia critica de los procesos de combustién. Fuente: Adaptado de Agencia

Internacional de Energfa (IEA) [1].

En el contexto nacional, Chile enfrenta una escenario energético particular. Si bien el pafs ha avanzado
de manera significativa hacia la energia solar y edlica, la infraestructura industrial —especialmente el
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sector minero y el transporte de carga— mantiene una fuerte dependencia de los combustibles fésiles [8].
Ademds, las centrales térmicas contindan desempefiando un rol estratégico en la estabilidad de la red eléctrica,
proporcionando inercia y respaldo ante la variabilidad de las fuentes renovables.

Esta realidad plantea el desafio dual delineado en la Politica Energética 2050 [9]: garantizar la seguridad y
continuidad del suministro energético mientras se avanza hacia la carbono neutralidad. En este escenario de
transicion, la optimizacién de los procesos de combustion se vuelve un imperativo tecnolégico. No basta con
reemplazar combustibles; es necesario comprender y controlar la fisica de la llama con un nivel de precisién
sin precedentes para maximizar la eficiencia de conversién y minimizar la formacién de contaminantes como
el hollin y los 6xidos de nitrégeno. Dado que los combustibles fdsiles atin son fundamentales en la industria
nacional, es necesario profundizar en el estudio de la radiaciéon que emiten durante la combustién. Esta
investigacién implementa una metodologia para analizar la respuesta espectral de especies como el CO», el
H,0 y el hollin, permitiendo la validacién de modelos numéricos. De esta forma, el estudio detallado de estos
gases se vuelve una herramienta fundamental para entender mejor el comportamiento de las emisiones en el
marco de la actual transicién energética.

4.1.1. Impacto ambiental y desafios del diagndstico

Las emisiones derivadas de la combustion generan consecuencias que operan en multiples escalas temporales
y espaciales. Mientras el di6xido de carbono (CO,) actida como el principal gas de efecto invernadero de larga
duracién, acumuldndose en la atmésfera por siglos, el material particulado (hollin) presenta una dindmica
distinta y critica.

Conocido en la literatura climatolégica como Carbono Negro (Black Carbon), el hollin es clasificado como
un forzante climdtico de vida corta. En el estudio seminal de Bond et al., se determiné que el Carbono Negro
es el segundo agente de calentamiento global mds importante después del CO,, con un forzamiento radiativo
directo estimado en +0,71 Wm™2 [2]. A diferencia de los aerosoles de sulfato que dispersan la luz y enfrian el
planeta, el hollin absorbe intensamente la radiacion solar, convirtiendo esa energia luminica en calor sensible
en la atmoésfera.
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Black carbon (BC) in the atmosphere
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Figura 4.2: Mecanismos de impacto climatico del Carbono Negro. (a) Efecto directo: absorcién de radiacion solar en la
atmosfera. (b) Efecto albedo: deposicién sobre nieve y hielo, acelerando el derretimiento. Fuente: [2].

Ademds del impacto climatico, el hollin representa un severo riesgo para la salud publica. Debido a su
tamafio nanométrico (PM; ), las particulas penetran profundamente en el sistema respiratorio. La Agencia
Internacional para la Investigacién del Cancer (IARC) ha clasificado las emisiones de motores diésel (ricas
en hollin) como cancerigenos del Grupo 1, debido a la capacidad de estas particulas para transportar
hidrocarburos arométicos policiclicos (PAHs) y metales pesados hacia el torrente sanguineo [12, 13].

En el contexto de los desafios ambientales actuales, la necesidad de cuantificar y mitigar la emisién de
especies que contribuyen al calentamiento atmosférico plantea un desafio diagnéstico de gran complejidad.
Mientras que la reduccién del impacto ambiental del CO, y el Carbono Negro requiere una caracterizacion
espacial y térmica extremadamente precisa, los métodos de medicién tradicionales presentan limitaciones que
comprometen la fiabilidad de los datos [14]. El uso de técnicas intrusivas, introduce perturbaciones fisicas
que alteran la hidrodindmica y el campo térmico de la llama, modificando precisamente el fenémeno que
se pretende estudiar. Esta interferencia, sumada a la incapacidad de los sensores puntuales para capturar
la estructura multidimensional de las emisiones, genera una brecha en la comprension de la dindmica de
formacién de contaminantes.

4.2. Clasificacion de sistemas de combustion

La clasificacion fundamental de las llamas se basa en la configuraciéon de mezcla entre el combustible y el
oxidante. Dependiendo de si esta mezcla ocurre antes o durante el proceso de reaccion, se distinguen dos
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grandes categorias: llamas premezcladas y llamas de difusién (o no premezcladas). Esta distincién gobierna
no solo la estabilidad y seguridad del proceso, sino también los mecanismos cinéticos dominantes en la
formacion de contaminantes [15].

Tabla 4.1: Clasificacion general de los sistemas de combustion segin su mezcla y régimen de flujo.

Tipo de mezcla Régimen  Ejemplos tipicos

Laminar Quemador Bunsen, Llama plana de laboratorio
Turbulento  Motores de encendido por chispa (Otto), Turbinas
de gas estacionarias

Premezclada

Laminar Vela, Quemador Co-flow (Yale Burner), Encende-
dor

Turbulento  Motores Diésel, Motores de cohete (H,/0;), Cal-
deras industriales

No premezclada

4.2.1. Llamas de difusion

En las llamas de difusion, el combustible y el oxidante ingresan a la cimara de combustién de forma separada.
La reacciéon quimica ocurre inicamente en la interfaz donde la mezcla molecular alcanza condiciones
estequiométricas debido a los procesos de transporte (difusién y conveccion). A diferencia de las llamas
premezcladas, aqui no existe una velocidad de propagacién caracteristica; la tasa de combustion esta limitada
por la velocidad fisica del mezclado, la cual es temporalmente mucho mds lenta que la cinética quimica
[16].

4.2.1.1. Llamas de difusion laminares

Este régimen constituye el objeto de estudio experimental de la presente investigacién. En una llama de
difusion laminar tipica, se establece una estructura espacial estable y bien definida. Si bien la hidrodindmica
general sigue la teorfa cldsica de Burke y Schumann, la distribucién de zonas de formacién de particulas ha
sido caracterizada detalladamente por Santoro et al. [17]. La estructura se caracteriza por la estratificacion de
zonas:

1. Nicleo de combustible (Fuel Core): En ¢l eje central fluye el combustible puro (¢ — o). A medida
que asciende, recibe calor por radiacién y conduccion desde la zona de reaccién, incrementando su
temperatura sin oxidarse debido a la ausencia de oxigeno.

2. Zona de Pirdlisis y Hollin: Al calentarse el niicleo rico, las moléculas de combustible sufren des-
composicién térmica. En esta region anular, ubicada justo al interior del frente de llama, ocurre la
nucleacion y crecimiento de particulas de hollin. Estas particulas, al alcanzar temperaturas cercanas a
los 1700 K, emiten radiacién continua de cuerpo gris, otorgando a la llama su luminosidad amarilla
caracterfstica.

3. Frente de Llama (Reaction Sheet): Es una capa delgada donde el combustible que difunde desde el
interior y el oxigeno que difunde desde el exterior se encuentran en proporcion estequiométrica (¢ =~ 1).
Aqui ocurren las reacciones de oxidacion exotérmicas principales, liberando CO, y H,O y alcanzando
la temperatura maxima del sistema [18].
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<— 3. Frente (¢ = 1)

— 1. Nucleo (¢ — o)

(b) Llama experimental

(a) Modelo esquematico

Figura 4.3: Comparacion de la estructura de la llama de difusién laminar. (a) Representacion esquemdtica basada en la
teorfa de Burke-Schumann, ilustrando el nicleo frio, la zona anular de hollin y el frente de reaccién externo. (b)
Fotografia de llama en quemador Yale, mostrando la coincidencia morfolégica y la intensa incandescencia amarilla
correspondiente a la zona de hollin predicha por el modelo.

Debido a su estabilidad temporal y ausencia de fluctuaciones turbulentas, las llamas laminares de difusién se
consideran "llamas candnicas". Permiten aislar la interaccién entre la cinética quimica, la formacién de hollin
y la transferencia radiativa, sirviendo como el estdndar para la validacion de técnicas de diagndstico dptico y
modelos computacionales detallados [19].

4.2.2. Quimica global y estructura de la llama

Desde una perspectiva termoquimica, la combustién se modela como la oxidacion rapida de un combustible
(CHy) que libera energia térmica. La eficiencia de este proceso y la naturaleza de los productos generados
dependen criticamente de la razén de equivalencia (¢), definida como la relacién combustible-aire local
normalizada respecto a la estequiometria:

_ (F/A)real

=—"" 4.1
(F/A)esteq ( )

¢

Este pardmetro gobierna la distribucion espacial de las especies radiantes en la llama:

= Zona Rica (¢ > 1): Corresponde al niicleo de la llama de difusién. Aqui, el déficit de oxigeno favorece
la pirdlisis del combustible y la formacién de precursores de hollin y monéxido de carbono (CO).

= Zona Estequiométrica (¢ ~ 1): Es la region donde el combustible y el oxidante se encuentran en
proporcién ideal. Termodindmicamente, aqui se alcanza la mdxima temperatura de llama, y es la fuente
principal de emision de las especies gaseosas mayoritarias (CO, y H,0).

= Zona Pobre (¢ < 1): Corresponde a la envoltura exterior de la llama, donde hay exceso de aire y la
temperatura decae rdpidamente.

i
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En la configuracién de difusién laminar utilizada en esta investigacién (Quemador Yale), estas zonas no
estan mezcladas, sino distribuidas espacialmente. El combustible fluye por el centro y el aire por el exterior,
creando un gradiente continuo de ¢. Esta estratificacion es lo que define la "firma espectral"que medira la
camara: un nucleo central que emite radiacion continua por hollin, rodeado de un manto caliente que emite
radiacién de banda por gases.

4.3. Hollin

El término "hollin"hace referencia a los agregados sé6lidos carbonosos formados durante la combustion
incompleta o pirdlisis de hidrocarburos. Aunque su estructura principal es carbono elemental, las particulas
contienen cantidades variables de hidrégeno y oxigeno, dependiendo de su historial térmico y tiempo de
residencia en la llama.

Desde una perspectiva ambiental, el hollin (clasificado como PM> s5) representa un riesgo critico. Su tamafio
nanométrico le permite penetrar profundamente en el sistema respiratorio, transportando compuestos toxicos
adsorbidos, como hidrocarburos aromadticos policiclicos (PAHs), hacia el torrente sanguineo. Asimismo, es un
forzante climético de vida corta que absorbe intensamente la radiacién solar, contribuyendo al calentamiento
global [2]. Sin embargo, en el contexto de la transferencia de calor en hornos y motores, la radiacion térmica
emitida por el hollin incandescente es el mecanismo dominante de disipacién de energia, siendo fundamental
para la eficiencia del sistema.

4.3.1. Morfologia y Estructura

Las particulas de hollin no son esferas perfectas ni materiales homogéneos. Su estructura jerarquica se
organiza en dos niveles:

1. Particulas Primarias: Son esférulas casi elementales con didmetros (d,,) tipicamente entre 10 nm y 50
nm. A nivel atémico, estdn compuestas por laminas de grafito desordenadas (turbostaticas) dispuestas
en capas concéntricas, similar a una cebolla.

2. Agregados Fractales: Las particulas primarias colisionan y se fusionan formando cadenas o racimos
con morfologia fractal. El tamafio de estos agregados puede variar entre 100 nm y varios micrémetros.

g9

10 Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias ==



4.3. HOLLIN CAPITULO 4. MARCO TEORICO

=k »

(@)

8

=

3

Figura 4.4: Micrografia electrénica de transmisién (TEM) mostrando la morfologia fractal de agregados de hollin en una
llama de difusién. Se distinguen las particulas primarias esféricas fusionadas en cadenas.

4.3.2. Propiedades ()pticas y Coeficiente de Absorcion (k)

A diferencia de las especies gaseosas, el hollin se manifiesta como una fase sélida dispersa en forma de
nanoparticulas. Debido a su composicioén carboénica y su estructura amorfa, presenta un comportamiento
radiativo similar al de un cuerpo gris, lo que le confiere la capacidad de emitir y absorber energia de manera
continua en todo el espectro electromagnético. La propiedad fundamental que vincula la concentracion de
masa de estas particulas con su respuesta optica es la fracciéon volumétrica de hollin (f,), definida como el
volumen de fase s6lida por unidad de volumen de mezcla [15]. El estudio de este pardmetro es crucial para
comprender la dindmica de la llama, ya que permite identificar las regiones donde predominan los procesos
de nucleacién, crecimiento superficial y oxidacién del hollin.

En el contexto de los diagndsticos Opticos, la importancia de f, radica en su relacion directa con el coeficiente
de absorcion espectral (k;). Bajo el régimen de Rayleigh, cominmente asumido para particulas primarias de
hollin en el infrarrojo cuando su tamafo es pequefio en comparacion con la longitud de onda, esta relacién es
lineal y permite describir la atenuacién de la radiacion a través de la Ley de Beer-Lambert. Esta ley establece
que la intensidad radiativa (1;) decrece exponencialmente al atravesar una longitud de camino 6ptico L en un
medio absorbente, segtin la expresion:

Ii(L) = I1(0) exp(=kaL) (4.2)

donde el coeficiente «, es proporcional a la fraccién volumétrica (f,). Esta conexién permite que, mediante la
medicion de la extincién o la emisién radiativa, sea posible recuperar de forma no intrusiva la distribucién de
concentraciones de hollin dentro de la llama. De este modo, el hollin no solo actia como un agente que puede
incrementar significativamente la transferencia de calor radiativo, sino que también constituye un trazador
relevante para el diagnéstico térmico del proceso de combustion [3].
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Bajo el régimen de Rayleigh, el coeficiente de absorcién espectral (k,) se define como:

_ 6rE(m)

K) 1

5 (4.3)

En esta expresion, E(m) es la funcién de absorcidn asociada al indice de refraccion complejo, la cual
encapsula la influencia de la composicién quimica y la estructura interna de la particula en su capacidad
para interactuar con el campo electromagnético. De esta manera, el coeficiente de absorcién no solo permite
cuantificar la carga de hollin presente en la llama, sino que actiia como un pardmetro central para resolver la
transferencia de calor radiativo en sistemas de combustion.

Debido a su capacidad de absorcién y emisién, el hollin puede ser determinado dentro de la llama
mediante metodologias experimentales basadas en la extincion de luz. En este contexto, la respuesta dptica
depende de la funcién del indice refractivo complejo E(m) del hollin, la cual se define como:

2 _
E(m) = Im (m 1 ) 6nk

= 4.4
m?+2 (n2 — k2 + 2)2 + (2nk)? 4
donde m = n — ik representa el indice de refraccién complejo, compuesto por una parte real (n) y una
imaginaria (k). La determinacién de m presenta una complejidad significativa en la literatura técnica. Uno de
los trabajos mds referenciados para aproximar estos valores es el de Chang y Charalampopoulos [20], quienes
proponen correlaciones empiricas en funcién de la longitud de onda A para obtener n y k:

ny = 1,811 +0, 1263 In(2) + 0,027(In(2))% + 0, 0417(In(1))® 4.5)
ky = 0,5821 + 0, 1213 In(2) + 0, 2309(In(2))2 — 0,01(In())? (4.6)

Finalmente, el coeficiente de absorcién en una longitud de onda determinada puede expresarse alternativa-
mente como C, = 6wE(m). Utilizando esta relacion, la fraccién en volumen de hollin se vincula directamente
con el coeficiente de extincién K; mediante la siguiente expresion:

K,

= c 4.7)

4.4. Radiacion Térmica

A diferencia de la conduccién y la conveccion, la radiacién térmica es el inico mecanismo de transferencia
de calor que no requiere de un medio material para su propagacién, ya que se transmite mediante ondas
electromagnéticas o fotones. En el contexto de la combustién, este fendmeno adquiere una relevancia
critica debido a su fuerte dependencia con la temperatura, segiin se establece en la ley de Stefan-Boltzmann

[3].

La radiacién térmica puede describirse bajo una dualidad onda-particula. Desde la perspectiva ondulatoria,
la radiacién se propaga a la velocidad de la luz en el medio (c), la cual se relaciona con la velocidad de la
luz en el vacio (co ~ 2,998 x 108 m/s) y el indice de refraccion del medio (n) mediante ¢ = ¢y/n. Las tres
magnitudes fundamentales que caracterizan una onda electromagnética son:

= Longitud de onda (12): Es la distancia entre dos crestas sucesivas de la onda, medida usualmente en
micrémetros (um) o nandmetros (nm).

= Frecuencia (v): Representa el niimero de oscilaciones por unidad de tiempo, medida en Hertz (Hz o
s71). Se relaciona con la longitud de onda mediante la expresion:

Cc
V==

4.8)

= Nimero de onda (17): Es el reciproco de la longitud de onda, cominmente expresado en cm™!, y es de
gran utilidad en la espectroscopia de gases.
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4.4. RADIACION TERMICA CAPITULO 4. MARCO TEORICO

Desde el enfoque de la mecdnica cudntica, la radiacion se considera como un flujo de particulas discretas
Ilamadas fotones. Cada fotén transporta una cantidad de energia (e¢) que es directamente proporcional a su

frecuencia:
he

A

donde £ es la constante de Planck (6,626 x 1073* J s). Esta relacién es fundamental, ya que indica que
los fotones de longitudes de onda mds cortas poseen mayor energia que aquellos de longitudes de onda
largas.

e =hv 4.9)

La radiacion térmica ocupa un rango especifico del espectro electromagnético que se extiende aproximada-
mente desde 0,1 um hasta 100 um. Para el estudio de procesos de combustion y transferencia de calor, suele
analizarse principalmente en dos regiones de interés, como se observa en la Figura 4.5:

i

Violet
Blue
Green
Yellov
Red

(2 e
} ‘ K Ultraviolet
|

1
)
‘ } I Microwave »
{Gamma rays I — | |
Y ! ‘< Thermal radiation

._.
o fF-————=
™

| I I | | 0'4\0 0|'7(\] | |
1075 1074 1073 1072 107! 1 10 103 104
Wavelength A, um
L | | | | | | | | |
10° 108 107 109 103 104 10° 102 10 1
Wavenumber 7], cm!
L | | | | | | | |
10" 10'8 10" 1016 1013 10 10" 102 10"

Frequency v, Hz

Figura 4.5: Espectro de ondas electromagnéticas destacando las regiones de radiacion térmica, luz visible e infrarrojo
(para radiacién propagdndose en el vacio, n = 1). Fuente: [3].

1. Espectro Visible (0,40 um < A < 0,70 um): Es la estrecha banda de longitudes de onda que el
ojo humano es capaz de detectar. En una llama, la luminosidad observada en esta region es causada
fundamentalmente por la incandescencia de las particulas de hollin, las cuales actian como pequefios

cuerpos negros emitiendo luz visible debido a sus altas temperaturas.

2. Espectro Infrarrojo (0,70 um < A < 100 um): Es la region de mayor impacto térmico. Se subdivide
en infrarrojo cercano, medio y lejano. En esta zona se localizan las bandas de emisién y absorcién de
los principales productos de la combustién gaseosa, tales como el diéxido de carbono (CO;) y el vapor
de agua (H,0). Es en el infrarrojo donde ocurre la mayor parte del intercambio de energia radiativa
entre la llama y su entorno.

El estudio de la transferencia de calor por radiacién se fundamenta en el principio de intercambio de
Prévost, el cual establece que todo medio con una temperatura superior al cero absoluto emite radiacion
electromagnética de forma continua y espontdnea. Esta emisidn ocurre en todas las direcciones y su intensidad
depende intrinsecamente de la temperatura local y de las propiedades del material, independientemente de la
naturaleza de los cuerpos circundantes [3].

Para cuantificar la energia transferida, se define el poder emisivo total (E, [W/m?]) como la tasa de energia
radiante emitida por unidad de superficie en todas las direcciones y a través de todas las longitudes de onda.
Dado que la radiacion térmica posee una distribucion espectral, se define el poder emisivo espectral (E,,

]
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CAPITULO 4. MARCO TEORICO 4.4. RADIACION TERMICA

[W/(m? - um))), el cual describe la energia emitida por unidad de intervalo de longitud de onda. La relacién
entre ambas magnitudes se obtiene mediante la integracion de la distribucién espectral sobre todo el espectro
electromagnético:

E(T) = f ) EA(T, )dA (4.10)
0

En la ciencia de la radiacién, se utiliza el concepto de cuerpo negro como un estindar de comparacién
ideal. Un cuerpo negro es una superficie ficticia que absorbe la totalidad de la radiacién incidente y, a una
temperatura dada, actia como el emisor perfecto. El comportamiento espectral de este emisor ideal estd regido
por la Ley de Planck, la cual describe la distribucién espectral de la emisién en funcién de la temperatura y la
longitud de onda:

27rhc(2)
n2As [exp (%) - 1]

donde 4 es la constante de Planck, kp la constante de Boltzmann y # el indice de refraccién del medio. A
partir de esta distribucién, se derivan leyes fundamentales para el andlisis radiativo en llamas.

Ep (T, ) = 4.11)

La Ley de Planck establece la distribucion espectral de la potencia emisiva de un cuerpo negro en
equilibrio termodindmico. En este marco, el cuerpo negro se emplea como referencia para normalizar la
emisién de medios reales (gases y particulas de hollin) mediante la propiedad de emisividad [3].

Para aplicaciones de transferencia de calor y diagndstico en combustién, la intensidad espectral del
cuerpo negro suele expresarse en funcién del nimero de onda 7 (tipicamente en cm™'):

i

7r(e$ - 1)

n C) = 27rhcé ~ 3,7418 x 10~'* W - m? (Primera constante de radiacién).

(1) = (4.12)

Donde las constantes se definen como:

» Cy = heol/kp = 1,4388 cm - K (Segunda constante de radiacién).

Dado que la energia debe conservarse independientemente de la variable espectral elegida (I,dA = —1,dv), la
funcién de Planck adopta formas distintas segin el dominio de andlisis:

= En longitud de onda (1): Utilizada frecuentemente en pirometria 6ptica de dos colores.

2h 2
Ty = ———— (4.13)
A5 (e/uf;r - 1)
= En frecuencia (v,): Comiin en fisica tedrica, donde v = c¢/A.
Zhv?(.
Iff(T) = : (4.14)

]‘IV‘[
c2|efsT -1

Una consecuencia directa de la distribucién de Planck es que la longitud de onda donde ocurre la
méxima emisién depende inversamente de la temperatura. Derivando la ecuacién de Planck, se obtiene la Ley
de Desplazamiento de Wien. Esta ley también explica que, a medida que aumenta la temperatura, el mdximo
de emision se desplaza hacia longitudes de onda mds cortas, lo que se asocia con el cambio cromadtico de la
incandescencia desde tonos rojos hacia amarillos y blancos [15], tal como se ilustra en la Figura 4.6:

g9
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4.4. RADIACION TERMICA CAPITULO 4. MARCO TEORICO
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Figura 4.6: Variacién del poder de emision de cuerpo negro con la longitud de onda para varias temperaturas. Fuente: [4]

Finalmente, la integracién total de la ley de Planck conduce a la Ley de Stefan-Boltzmann, que cuantifica el
poder emisivo total de un cuerpo negro (E;) como proporcional a la cuarta potencia de su temperatura:

Ey(T) = n*oT* 4.15)

donde o = 5,67 - 1078 W/(m? - K*) representa la constante de Stefan-Boltzmann. Esta dependencia de
cuarto orden explica por qué la radiacién adquiere un rol predominante en sistemas de combustién a alta
temperatura.

Las superficies y medios reales emiten menos energia que un cuerpo negro a la misma temperatura. La
emisividad (e) es la propiedad que cuantifica esta eficiencia, definiéndose como la relacién entre el poder
emisivo del cuerpo real y el del cuerpo negro.

En condiciones de equilibrio térmico, la ley de Kirchhoff establece que la emisividad espectral es igual a la
absortividad espectral (€, = @,) [3]. Esto implica que un medio que es un buen emisor en una longitud de
onda especifica también serd un buen absorbedor en esa misma banda.

Es fundamental destacar que, mientras los sélidos y particulas como el hollin suelen presentar una emisividad
relativamente suave (aproximacién de cuerpo gris), en los gases de combustion las propiedades radiativas
varfan de forma marcada con la longitud de onda. Esta naturaleza selectiva implica que el CO; y el H,O
emiten y absorben energia principalmente en bandas espectrales especificas, lo que afiade complejidad a la
resolucién de la ecuacion de transferencia radiativa en la llama.

Para describir con precisiéon cdmo se distribuye la energia radiativa en el espacio tridimensional, es necesario
extender el concepto de dngulo plano al espacio. Mientras que un dngulo plano describe la apertura entre dos
lineas en un plano y se mide en radianes (rad), el angulo sélido (€2) describe la apertura de un cono en el
espacio y se mide en estereorradianes (sr) [4].

Fisicamente, un estereorradidn se define como el dngulo sélido que, teniendo su vértice en el centro de una
esfera de radio r, proyecta un area diferencial dA,, sobre la superficie de dicha esfera igual al cuadrado del

]
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CAPITULO 4. MARCO TEORICO 4.5. ECUACION DE TRANSFERENCIA RADIATIVA (RTE)

radio (r?). Matemdticamente, el diferencial de dngulo sélido se expresa como:

dA,

dQ = 2

(4.16)

donde dA,, es el drea de la superficie proyectada en una direccién normal al radio. Si consideramos una esfera
completa, el drea superficial total es 4772; por lo tanto, el angulo sélido total que rodea un punto en el espacio
es exactamente 47 sr [4].

La importancia de este concepto es que diferencia del poder emisivo, que es una cantidad global, la intensidad
describe la energia que viaja en una direccion especifica. Se define como la energia radiante por unidad
de tiempo, por unidad de drea normal a la direccién de propagacion y por unidad de dngulo sélido. Sin el
concepto de estereorradidn, no seria posible cuantificar la radiacién direccional. Este enfoque es la base de la
ecuacion de transferencia radiativa (RTE), la cual describe la evolucién de la intensidad a lo largo de una
trayectoria especifica a través de un medio participante. Dado que cualquier punto dentro de la llama emite
radiacion de forma isotrépica en todas las direcciones (4 sr), la energia total capturada por un elemento
sensor representa la integracion de las intensidades que convergen desde diversos dngulos s6lidos hacia
dicho punto. Este balance de energia direccional es el que se desarrolla formalmente en la siguiente seccién
mediante la formulacién de la RTE.

4.5. Ecuacion de transferencia radiativa (RTE)

En sistemas de combustién a alta temperatura, la radiacién térmica juega un doble rol fundamental.
Por un lado, es el mecanismo dominante de transferencia de calor, determinando la eficiencia energética y la
formacién de contaminantes. Por otro lado, y crucial para esta investigacion, la radiacién emitida por la llama
transporta informacion intrinseca sobre el estado termodindmico y quimico del medio. Para poder decodificar
esta sefial luminica capturada por los instrumentos de medicién y transformarla en datos cuantitativos
(como temperatura o fracciéon de volumen de hollin), es indispensable contar con un modelo fisico riguroso
que describa como viajan los fotones a través del gas y las particulas. A diferencia de la conduccién o
conveccion, que dependen del contacto fisico, la transferencia radiativa es un fenémeno volumétrico, espectral
y direccional que ocurre a la velocidad de la luz.

La RTE modela el balance energético asociado al transporte de radiacion electromagnética en medios
participativos, es decir, aquellos capaces de absorber, emitir y dispersar radiacién. Esta formulacién es
fundamental para describir cémo la intensidad espectral de radiacidn, I,, varia a lo largo de una trayectoria
diferencial ds en una direccion espacial especifica §. En el contexto del diagnéstico 6ptico, la RTE constituye
la base tedrica para cuantificar la interaccion entre los fotones y la materia (gases y particulas), permitiendo
discriminar el aporte de los distintos mecanismos fisicos al transporte de energia y validar las mediciones
experimentales [21]. Los mecanismos fisicos que alteran la intensidad a lo largo del camino ptico son:

1. Emisién (j,): Incremento de la intensidad debido a la generacién local de radiacién térmica. En
equilibrio termodindmico, estd regida por la temperatura local y las propiedades de las especies
emisoras.

2. Absorcion (k,1,): Atenuacioén proporcional a la intensidad incidente. Representa la energia que es
interceptada y convertida en energfa interna (térmica) del gas o las particulas.

3. Dispersion (Out-scattering, o-;,1,): Corresponde a la radiacién que es desviada de su trayectoria
original § hacia otras direcciones debido a colisiones eldsticas con particulas (como hollin) o inhomo-
geneidades Opticas. Representa una pérdida para el haz analizado.

4. In-scattering: Ganancia de intensidad proveniente de radiacién que viajaba originalmente en otras
direcciones §; y es dispersada hacia la direccion de interés . Este término acopla todas las direcciones
del espacio.
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4.5. ECUACION DE TRANSFERENCIA RADIATIVA (RTE) CAPITULO 4. MARCO TEORICO

Considerando un volumen de control diferencial (cilindrico, como se muestra en la Figura 4.7) en la direccién
§, se establece el balance de energia entre estos términos.

dA

.
Photons ¢
WaVATA SVWaVaWas =
TV AV U
/
5 [WaValal SVAVaWA S II

S A
\

[FaVAVA SVAVAVA S
[NaAVAVA SVAVAWAS S \

Absorbed photons

Nalala s S
Q9 Transmitted photons

Figura 4.7: Volumen de control diferencial para la derivacién de la RTE. El esquema visualiza la interaccién
foton-particula, destacando los mecanismos de extincion (absorcién y dispersion hacia afuera) que atendan el haz
incidente a lo largo de ds. Fuente: [5].

Para la derivacion de la forma estdndar de la RTE utilizada en combustion, se consideran los siguientes
supuestos fundamentales:

1. Estado estacionario: Las escalas de tiempo del transporte de radiacion (velocidad de la luz) son mucho
menores que las escalas de flujo, por lo que el término transitorio d1,/0t se desprecia.

2. ()ptica geométrica: La radiacion se propaga en linea recta (se desprecia la difraccién), valido dado
que las longitudes de onda térmicas son muy pequefias comparadas con las escalas del quemador.

3. Medio no polarizado: Se asume que la radiacién es aleatoria en su polarizacién.

4. Equilibrio Termodinamico Local (LTE): Se asume que, localmente, las poblaciones de los niveles de
energia molecular siguen una distribucién de Boltzmann definida por una tnica temperatura 7.

5. Indice de refraccién unitario (z ~ 1): Dado que el medio es gaseoso, se asume que los rayos no
sufren refraccién significativa.

4.5.1. Derivacion general de la RTE

Para obtener la expresion matemadtica que gobierna el transporte de radiacion, se aplica el principio de
conservacion de la energia sobre un volumen de control diferencial de longitud ds a lo largo de una direccién
de propagacién $. Este enfoque, conocido como Euleriano-Lagrangiano, considera un paquete de fotones que
viaja a la velocidad de la luz ¢ en el medio.

La variacién de la intensidad espectral I, en un intervalo de tiempo dt y espacio ds es el resultado
neto de las fuentes (ganancias) y sumideros (pérdidas) de energia dentro del volumen de control [5]:

Li(s+ds, 5, t+dt)— I,(s, §,t) = (Fuentes) ds — (Sumideros) ds “4.17)

Cambio total de intensidad Ganancias Pérdidas

Los términos fisicos que componen este balance son:

]
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= Ganancia por Emision (j;): Es la energfa generada espontaneamente por la materia dentro del
volumen ds debido a su temperatura. Se define mediante el coeficiente de emisién volumétrico.

= Ganancia por In-scattering: Representa la radiacién que, proviniendo de todas las direcciones del
espacio solido 4, es desviada (dispersada) para alinearse con la direccién de estudio §.

= Pérdida por Extincion (8,1;): Es la suma de la absorcién (conversion a energia interna) y la dispersion
hacia otras direcciones (out-scattering). El coeficiente de extincién se define como 8, = k, + 07,.

Matematicamente, sustituyendo estos términos, el balance se escribe como:

T2

f Li(8)D (S, $)dQ; ds
T Jar

Fuentes (4 1 8)

L(s+ds,§,t+dt)— I;(s,8,1) = ja(s,t)ds +

= Bal(s, 8, 0)ds
. ikl

Sumideros

donde @,(5;, §) es la funcidn de fase, que describe la probabilidad de que un fotén incidente desde §; sea
dispersado hacia §.

Para relacionar el cambio espacial y temporal, se aplica una expansién en serie de Taylor de primer
orden. Dado que dt = ds/c, obtenemos la forma transitoria general de la RTE:

101, ol
e e S I f LD (51, $)d: (4.19)
c Ot ds 4 Jur

Para la aplicacion especifica en llamas laminares estacionarias, se realizan dos simplificaciones
fundamentales basadas en la fisica del problema:

1. Aproximacién Cuasi-Estacionaria: Dado que la velocidad de la luz (¢ = 3 x 10% m/s) es 6rdenes
de magnitud superior a las escalas de tiempo del flujo y la quimica, el campo de radiacién se adapta
instantdneamente a las condiciones locales. Por tanto, el término temporal se desprecia (% % ~ 0).

2. Equilibrio Termodinamico Local (LTE) y Ley de Kirchhoff:

Si bien una llama es un sistema reactivo que no se encuentra en equilibrio quimico global, la tasa de
colisiones moleculares es suficientemente alta para termalizar los estados energéticos de las especies. Esto
permite asumir la existencia de un equilibrio termodindmico local. Bajo esta condicién, para diagnésticos en
combustion, es posible aplicar la Ley de Kirchhoff punto a punto, igualando la emisividad espectral con la
absortividad espectral local [22].

JaT) = kI3P(T) (4.20)

Esta relacidn es crucial, ya que permite expresar el término fuente en funcién de una propiedad termodindmica
conocida (la temperatura) y una propiedad Optica intrinseca (el coeficiente de absorcion).

Sustituyendo estas condiciones en la Ec. 4.19, obtenemos la RTE estacionaria estdndar:

dl,

—= = il5(T) = Bala(s) + Tad f L(8)D (85, $)dQ; (4.21)
ds 4 Jax

Para facilitar la soluciéon numérica, es conveniente introducir la profundidad Optica espectral (1), una variable
adimensional que cuantifica la opacidad acumulada del medio a lo largo de la trayectoria:

dry=Bds = 715 = fs,B,l(s')ds' (4.22)
0
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Reescribiendo la Ec. 4.21 en términos de 7, y agrupando los términos de ganancia en una funcién fuente
S A

dl,

—L 41y =S ,(12,8) (4.23)

dT,l
En aplicaciones de diagndstico por absorcion (como la medicién de hollin con laser de extincidn), se suele
emplear una fuente de luz externa de alta intensidad que atraviesa el medio. Si la intensidad del laser es
mucho mayor que la emisién propia de la llama y la dispersion hacia el detector es despreciable, la RTE se
reduce a un balance simple de atenuacion:

2 =l (4.24)

Integrando esta ecuacién diferencial a lo largo de una longitud de paso L, se recupera la cldsica Ley de

Beer-Lambert: .
L(L
Ty = Iji o; = exp (— fo Kﬂ(s)ds) (4.25)

Donde 7, es la transmisividad medida. Esta ecuacién permite relacionar directamente la atenuacién de la
luz con la concentracion de especies absorbentes (como la fraccién de volumen de hollin) contenidas en el
coeficiente «,.

4.6. Autoabsorcion (Self-Absorption)

La autoabsorcion es un fendmeno de transferencia de energia radiativa donde los fotones emitidos por una
especie excitada en una region de la llama son reabsorbidos por moléculas de la misma especie antes de
escapar del medio y ser detectados. Este proceso es especialmente critico en especies gaseosas como el CO;
y el H,O, ya que, segtin la ley de Kirchhoff, las longitudes de onda donde una molécula es eficiente para
emitir son exactamente las mismas donde es eficiente para absorber [5].

En una llama de difusidn, la temperatura y la concentracién de las especies no son uniformes. La mayor
parte de la energia se emite en el nicleo caliente de la llama. Sin embargo, para que esta radiacion llegue
al sensor, debe atravesar las capas externas de la llama, que suelen estar a temperaturas significativamente
menores. En este trayecto, las moléculas "frias"de la periferia, que se encuentran en estados de menor energia,
capturan los fotones provenientes del centro, reduciendo la intensidad total medida y alterando la informacién
térmica original del nicleo. El fenémeno se describe formalmente mediante la solucién integral de la ecuacién
de tansferencia radiativa para un medio no dispersor. Para una linea de visién de longitud L, la intensidad
radiativa espectral emergente 1,(L) se expresa como:

L L
(L) = f m(s)lm(T(s»exp(— f m(s’)ds’)ds (4.26)
0 s

En esta ecuacion, el término exp(— fv . Kk (s")ds") representa fisicamente el factor de autoabsorcion. Este
término actiia como una funcién de atenuacién que reduce la contribucién de cada elemento diferencial de
volumen ds en funcién de la opacidad del medio que tiene por delante. Para facilitar el diagndstico, este
efecto se cuantifica a menudo mediante el factor de correccion por autoabsorcion (S A,), definido como la
relacidn entre la intensidad observada y la intensidad que se mediria en ausencia de absorcion (1, ):

_ [/I(L) 3 j(;L K/I(S)Ib/l(T(s))e_T/‘(s_’L)ds
o foL ka($)Ipa(T(s))ds

Cuando SA, =~ 1, el medio es transparente y la sefal recibida es fiel a la emision total. Cuando SA, < 1,
la autoabsorcidn estd escondiendo parte de la energia, lo que generalmente conduce a una subestimacion
de la temperatura médxima o de la concentracién de especies si no se aplica una inversion matematica de la
RTE.

4.27)
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4.7. Modelado espectral linea por linea (LBL)

El método de simulacién linea por linea (LBL, por sus siglas en inglés) constituye la técnica de
referencia para el cdlculo de propiedades radiativas en gases de combustién. A diferencia de los modelos de
banda, que promedian el comportamiento espectral en intervalos amplios, el LBL resuelve explicitamente la
contribucién individual de cada transicién cudntica rotovibracional permitida.

Este enfoque utiliza bases de datos espectroscopicas fundamentales, como HITRAN o HITEMP, para
extraer los pardmetros intrinsecos de cada transicion (frecuencia central, intensidad de linea, coeficientes
de ensanchamiento, etc.). Mediante un mallado espectral de alta resolucién (tipicamente < 0,01 cm™), el
modelo reconstruye el coeficiente de absorcion espectral total sumando las contribuciones de cientos de miles
de lineas individuales. Aunque su costo computacional es elevado, el LBL es indispensable para aplicaciones
que requieren alta fidelidad espectral, como el disefio de filtros dpticos, la calibracién de diagnésticos ldser y
la validacién de modelos simplificados [21].

4.7.1. Coeficiente de absorcion espectral

En el enfoque LBL, el coeficiente de absorcién espectral «, del gas a una presién p y temperatura
T se calcula mediante el principio de superposiciéon. Dado que las lineas espectrales pueden solaparse, el
coeficiente total en un nimero de onda v es la suma de las contribuciones de todas las lineas espectrales i de
todas las especies moleculares m presentes en la mezcla:

AP T) = D xmp ) Smi( D)o i(v = v0,1) (4.28)

Donde:
= y,.: fracciéon molar de la especie en m.
= S,,./(T): intensidad de linea integrada (Line Strength) en cm™~!(atm - cm).
= @, ;: funcién de forma de linea normalizada (Line Shape Function) en cm.

= v, posicién central de la transicién i en cm™!.

4.7.2. Dependencia de la Intensidad de Linea con la Temperatura

La intensidad de una transiciéon S(7) depende fuertemente de la temperatura, gobernada por la
distribucién de Boltzmann. Para extrapolar los datos de referencia (7.r = 296 K) a las condiciones de llama,
se emplea la relacion [23]:

_ Q(Tref) - 1 1 1-— e_CZVO/T
S(T) = S(Tref) Q_(T) exXp |:‘C2E (T - ref)} [—1 — eC’ZVU/Tref:| (4.29)

Donde Q(T) es la funcién de particidn total, E” la energia del estado inferior y el dltimo término corrige la
emision estimulada.
4.7.3. Mecanismos de Ensanchamiento de Linea

Las transiciones espectrales no son monocromaticas, sino que presentan una distribucién de energia

alrededor de v descrita por la funcién de forma ®(v), cuya integral sobre todo el espectro es unitaria
( f @dv = 1). En llamas a presién atmosférica, compiten dos mecanismos fundamentales:
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4.7.3.1. Ensanchamiento Doppler (Régimen Gaussiano)

Originado por el movimiento térmico aleatorio de las moléculas con respecto al observador. A altas
temperaturas, este efecto domina el niicleo de la linea. Su perfil sigue una distribucién Gaussiana:

2
Op(v) = exp HV_ V“) ] conap =2 /2L (4.30)

ap V7T ap Cc m

4.7.3.2. Ensanchamiento Colisional (Régimen Lorentziano)

Originado por las perturbaciones de los niveles de energfa debido a colisiones ineldsticas. Es propor-
cional a la presién y domina las alas de la linea. Su perfil es una distribucién de Lorentz:

1
O(v) = L

- 4.31
T(v-v)?+y? @30

4.7.3.3. Perfil de Voigt

En las condiciones operativas de esta investigacion (Illama de difusién a presion atmosférica y altas
temperaturas), el régimen de ensanchamiento es mixto. Ni el perfil Gaussiano ni el Lorentziano por si solos son
capaces de describir correctamente la fisica del problema: el niicleo de la linea est4 controlado principalmente
por el efecto Doppler, mientras que las alas decaen lentamente debido al efecto colisional.

Para capturar ambos comportamientos con precision, en este trabajo se ha seleccionado el perfil de
Voigt, definido como la convolucién matemdtica de ambos mecanismos:

Dy(v) = foo Op(V)OL(v —V)dV (4.32)

oo

La seleccién del Perfil de Voigt para esta investigacion no es arbitraria, sino que esta dictada estricta-
mente por las condiciones termodindmicas de la llama de difusién estudiada. El régimen de ensanchamiento
dominante depende de la relacién entre la presion y la temperatura, cuantificada mediante el pardmetro de
Voigt a:

a= ln2% P 1

. 4.33
AVD * T \/T ( )

En las condiciones operativas de este trabajo, caracterizadas por presion atmosférica (P = 1 atm) y
altas temperaturas (7 = 2000 K), el gas se encuentra en un régimen de ensanchamiento mixto.

= La presién de 1 atm asegura una frecuencia de colisiones suficiente para que el ensanchamiento
Lorentziano sea significativo en las alas de la linea.

= Simultdneamente, las altas temperaturas inducen velocidades moleculares elevadas, haciendo que el
ensanchamiento Doppler en el nicleo de la linea sea comparable en magnitud al colisional.

Dado que ninguno de los dos mecanismos es despreciable frente al otro, el perfil de Voigt es la tnica
representacion fisica correcta para modelar la absorcidn espectral en este entorno. Utilizar aproximaciones
simples (solo Gauss o solo Lorentz) contradiria el estado termodindmico del sistema, como se ilustra en la
diferencia de formas de la Figura 4.8.

]
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Figura 4.8: Comparacién de funciones de forma de linea normalizadas. Se observa cémo el perfil de Voigt (negro)
combina las caracteristicas de los dos regimenes limite: preserva la anchura del niicleo dominado por el efecto Doppler
(azul) y captura la caida lenta de las alas dominada por el efecto colisional o Lorentziano (rojo). Esta combinacion es
critica para evitar subestimar la absorciéon en medios 6pticamente gruesos.

4.7.4. Implementacion Computacional: HITRAN Application Programming Interfa-
ce (HAPI)

La implementacion préictica del modelo LBL se lleva a cabo mediante la libreria HAPI [24]. Esta
herramienta, desarrollada en lenguaje Python, actiia como una capa de abstraccion que automatiza la descarga
de datos espectroscopicos y el cdlculo de propiedades radiativas, permitiendo integrar la base de datos
HITRAN directamente en flujos de trabajo de simulacién numérica.

El funcionamiento de HAPI se estructura en un flujo de trabajo secuencial de tres etapas: gestién de
datos, célculo de secciones eficaces y generacion del coeficiente de absorcion.

A diferencia de los enfoques tradicionales que leen archivos de texto estaticos, HAPI descarga las
transiciones moleculares directamente desde los servidores de HITR ANonline mediante la funcién fetch.
Estos datos se almacenan localmente en una base de datos relacional (SQLite), lo que permite realizar
consultas filtradas tipo SQL.

Esto permite seleccionar transiciones especificas basadas en criterios como el rango de niimero de
onda (v), la intensidad minima de linea o los is6topos de interés, optimizando el uso de memoria antes de
iniciar cualquier célculo radiativo. Por ejemplo, para el CO,, se filtran y cargan en memoria solo las bandas
activas en el infrarrojo medio relevantes para la llama estudiada.

El nticleo del procesamiento radiativo en HAPI es la funcién absorptionCoefficient. Esta rutina
de Python encapsula la complejidad matematica descrita en la seccién anterior, realizando las siguientes
operaciones de manera automatizada para cada punto de la malla espectral:

1. Calculo del Coeficiente de Absorcion Espectral (x,): La funcién central absorptionCoefficient
procesa los parametros de linea para obtener directamente la capacidad de absorcién del gas por unidad
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de longitud. Este proceso integra dos efectos fisicos simultdneamente:

a) Correccion Termodindmica: Ajusta la intensidad de cada linea espectral S (7') a la temperatura
local utilizando la funcién de particion total Q(T') interpolada desde la base de datos TIPS.

b) Ensanchamiento y Densidad: Distribuye esta intensidad espectralmente aplicando el perfil de
Voigt @y (v) y escala el resultado proporcionalmente a la presion parcial y fraccién molar del gas.

El resultado final entregado por HAPI es el coeficiente de absorcién lineal «, [cm™'], listo para ser
utilizado en la Ecuacién de Transferencia Radiativa. El resultado es el producto: o, = S(T) - Dy (v).

2. Escalamiento por Densidad: Una vez obtenida la seccién eficaz, la funcién aplica la ley de los gases
ideales para transformar o, en el coeficiente de absorcién lineal «, [cm™'], tomando como argumentos
de entrada la temperatura, la presion y la fraccién molar del gas.

La llamada tipica a la funcién en el c6digo de simulacién sigue la estructura:

v, k, = absorptionCoefficient(Components, SourceTables, Environment = {p, T}) (4.34)

donde SourceTables referencia a los datos SQL descargados y el diccionario Environment define las
condiciones termodindmicas locales de la llama.

Dado que llamar a la funcién absorptionCoefficient para cada celda de la simulacion CFD
(miles de puntos) es computacionalmente costoso, en este trabajo se utiliza HAPI para generar previamente
tablas de bisqueda de alta resolucion. Se pre-calculan los coeficientes «, barriendo el rango de temperaturas
(300 K - 2500 K) y concentraciones esperadas en la llama. Posteriormente, el modelo de transferencia
radiativa (RTE) obtiene el valor local mediante interpolacidén bilineal de estos datos generados por HAPI,
reduciendo drésticamente el tiempo de ejecucion sin sacrificar la precision espectral LBL.
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5 Estado del Arte

El estudio experimental de los procesos de combustién ha evolucionado sustancialmente en las tdltimas
décadas, transitando desde mediciones puntuales e intrusivas hacia técnicas Opticas avanzadas que preservan
la dindmica del flujo. Este progreso se sustenta en dos pilares fundamentales: por un lado, la maduracién
de sensores de alta sensibilidad y sistemas de imagen rapida, que permiten resolver escalas temporales y
espaciales criticas en la llama [25]; y por otro, la consolidacién de bases de datos espectroscdpicas de alta
fidelidad indispensables para modelar la absorcién molecular en entornos de alta temperatura [10].

De manera complementaria, la mejora en los modelos de transferencia radiativa ha sido fundamental
para interpretar correctamente la sefial Optica en gases de combustién, donde la radiacion interactia con
multiples especies y particulas [21]. La integracién de estas herramientas ha permitido no solo identificar
especies mayoritarias y trazas con gran precision, sino también profundizar en el entendimiento de fenémenos
complejos como la formacién de hollin y la interaccién turbulencia-quimica, superando las limitaciones de
observacion tradicionales.

En este capitulo se revisan los principales avances experimentales relacionados con técnicas 6pticas aplicadas
al estudio de llamas, con énfasis en aquellas que emplean espectroscopia infrarroja y andlisis multibanda,
fundamentos esenciales para la metodologia utilizada en este trabajo.

5.1. Diagnéstico optico en combustion

El diagnéstico 6ptico se ha establecido como la herramienta fundamental para el estudio experimental de
la combustién, permitiendo obtener informacién detallada sobre temperatura, composicion de especies y
formacién de particulas con alta resolucién espacial y temporal. Su principal ventaja radica en su caracter
no intrusivo. A diferencia de los métodos de contacto tradicionales, tales como el uso de termopares o
sondas de succidn, que inevitablemente perturban el campo de flujo y alteran el equilibrio térmico local, las
técnicas Opticas se basan en la interaccién remota entre la radiacién y la materia. Esto permite preservar la
hidrodindmica y la quimica de la llama durante la medicién [26].

Durante las tdltimas décadas, la implementacién de técnicas Opticas avanzadas ha permitido caracterizar los
procesos de combustién con niveles de precision sin precedentes. Metodologias como la espectroscopia
de absorcidn, la emisién en el infrarrojo y la imagen multiespectral se han convertido en herramientas
indispensables para la obtencidn de datos cuantitativos en entornos reactivos complejos [27]. La aplicacion
de estas tecnologias trasciende la investigacion fundamental, siendo clave para el disefio de sistemas de
mayor eficiencia energética y menor impacto ambiental. En virtud de esta relevancia, el diagnéstico éptico
conforma el nicleo metodolégico de la presente investigacidn, cuyos principios rectores se describen a
continuacion.

5.1.1. Espectroscopia de absorcion

La espectroscopia de absorcién constituye una de las técnicas mds robustas para la medicién no intrusiva
de propiedades termodindmicas y composicionales en llamas. Su principio fundamental radica en la ley de
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Beer-Lambert, la cual cuantifica la atenuacion de un haz de radiacién al atravesar un medio reactivo. En
este proceso, especies moleculares como H,O, CO,, CO y OH absorben energia en bandas rotovibracionales
especificas, generando una huella digital espectral [28]. Esta selectividad permite no solo identificar la
presencia de dichas moléculas, sino también cuantificar su fraccién molar e inferir la temperatura del gas a
partir de la relacién de intensidades entre lineas de distinta energia de excitacion.

La seleccién de la configuracién experimental viene dictada por la sensibilidad requerida y la concentracién
esperada de las especies, siguiendo los criterios de disefio derivados de la Ley de Beer-Lambert. Dado que en
este estudio se trabaja con altas concentraciones de productos principales, se optd por una arquitectura de
paso simple. Esta configuracion es la mas comun en estudios de llamas de laboratorio, ya que permite realizar
mediciones directas a lo largo de una linea de visién (LOS) con una resolucién espacial definida, sin requerir
la complejidad 6ptica necesaria para detectar especies traza.

Sobre estas plataformas geométricas se implementan técnicas de alta resolucién espectral, consolidando a
la espectroscopia de diodo laser sintonizable (TDLAS) como el estdndar actual. Esta técnica sintoniza la
longitud de onda de la fuente de luz para barrer el perfil completo de una linea de absorcidn, lo que permite
determinar simultdneamente la concentracion, la temperatura y la presion del gas. La eleccion de la fuente
laser es un factor critico: mientras que los diodos ldser convencionales son una opcién econémica y eficiente
para trabajar en el infrarrojo cercano (NIR), el acceso al infrarrojo medio (MIR) suele requerir fuentes mas
complejas, como los ldseres de cascada cudntica (QCLs). Sin embargo, es en el MIR donde las especies
de combustién presentan sus bandas fundamentales de absorcidn, las cuales son 6rdenes de magnitud mas
intensas que en el NIR [29].

No obstante, la aplicacion de esta técnica en llamas reales presenta desafios significativos, tales como el
solapamiento espectral de multiples especies, la emisién térmica de fondo y la atenuacién no selectiva
causada por particulas de hollin. Para desacoplar estos efectos, la espectroscopia moderna se apoya en bases
de datos de alta fidelidad, y en modelos de transferencia radiativa linea por linea (LBL) [5, 10]. Estos modelos
permiten simular con precision los perfiles de absorcién considerando los efectos de ensanchamiento Doppler
y colisional propios de los entornos de alta temperatura.

En el contexto de esta investigacion, los fundamentos de la espectroscopia de absorcién son criticos, aunque
el enfoque experimental sea pasivo. Esto se debe a que las bandas de absorcién del H,O y CO; en el infrarrojo
medio (MWIR) coinciden con las regiones de emision térmica capturadas por los filtros de la cdmara utilizada.
Por consiguiente, la comprension detallada de los coeficientes de absorcion espectral, es indispensable para
validar el modelo radiativo y correlacionar la sefial integrada de la cdmara con las especies presentes en la
Ilama laminar.

5.1.2. Espectroscopia de emision en IR y visible

La espectroscopia de emision se ha consolidado como una técnica pasiva fundamental para el monitoreo de
llamas, aprovechando la radiacién inherente que emiten las especies excitadas en la zona de reaccién. Su
principal ventaja radica en la capacidad de correlacionar la intensidad radiante con pardmetros macroscépicos,
como la tasa de liberacion de calor y la equivalencia aire-combustible, sin requerir fuentes de iluminacién
externas [30]. Esta caracteristica la convierte en una herramienta idénea para estudios en cdmaras de
combustion confinadas o entornos industriales.

En el espectro visible y ultravioleta cercano, la investigacion se ha centrado histéricamente en la quimiolu-
miniscencia de radicales de vida corta. Estudios fundamentales han establecido que la emisién de (aprox.
430 nm) es un marcador preciso de la posicion del frente de llama y de la dindmica de reaccién local [31].
Sin embargo, la sefial en esta region sufre de una interpretacidn cuantitativa compleja, dado que la pobla-
cién de estados excitados depende fuertemente de la cinética quimica y no siempre obedece al equilibrio
termodindmico local.

Por el contrario, el estado del arte actual ha focalizado la investigacidn hacia el uso en regién del infrarrojo
medio (MIR), donde la radiacién proviene fundamentalmente de transiciones rotovibracionales de especies
estables. Bajo condiciones de equilibrio termodindmico local (LTE), la intensidad emitida por estas especies
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sigue la Ley de Kirchhoff, igualando su emisividad espectral a la absortividad del gas [21]. Esto implica
que las mismas "huellas digitales.®*pectrales calculadas en absorcién se manifiestan como picos de emisién
intensa, permitiendo recuperar campos de temperatura y concentracién mediante la inversién de la ecuacion
de transferencia radiativa, tal como lo demuestran trabajos recientes en tomografia infrarroja [32, 33].

Asimismo, en llamas de difusion caracterizadas por una fuerte presencia de material particulado, la espec-
troscopia de emisién enfrenta un escenario dual. Ademads de las bandas moleculares, predomina la radiacién
continua del hollin incandescente, la cual se comporta similar a un cuerpo gris cuya intensidad escala ex-
ponencialmente con la temperatura [34]. Si bien esta sefial continua puede interferir con la deteccién de
gases, técnicas avanzadas como la pirometria de dos colores aprovechan esta radiacién para determinar
simultdneamente la fraccién volumétrica y la temperatura de las particulas [35, 36].

La sefial registrada por un sensor de banda ancha es la integracién de ambas contribuciones (gas y hollin),
dificultando la discriminacién directa de especies. En el contexto de este trabajo, esta fenomenologia es
critica para la seleccién de los filtros espectrales. Al centrar la deteccién en las bandas fundamentales del
CO; y H,O en el MIR, y emplear modelos radiativos linea por linea (LBL), es posible desacoplar mediante
simulacidn la contribucion del gas de la del hollin. Por ello, la validacién experimental contra espectros
sintéticos constituye el nicleo metodolégico para interpretar la sefial capturada por la cdmara.

5.1.3. Técnicas basadas en laser: LIF, PLIF, Raman

A diferencia de la espectroscopia de emision, que depende de la radiacién natural de la llama, las técnicas de
diagndstico activo emplean fuentes de luz externa, generalmente ldseres de alta potencia, para caracterizar las
propiedades del medio reactivo. Estas metodologias permiten acceder a variables que los métodos pasivos no
pueden resolver con facilidad, tales como la concentracién de radicales en estado fundamental y la estructura
detallada del flujo reactivo con alta resolucién temporal [37].

Entre las técnicas dpticas més consolidadas destaca también la Fluorescencia Inducida por Laser (LIF) y su
variante bidimensional (PLIF). Este método se basa en sintonizar un ldser a una longitud de onda resonante
para excitar electrénicamente especies especificas, lo que permite visualizar la distribucion espacial de los
radicales intermedios que definen el frente de reaccién. Debido a esta capacidad, el PLIF se considera un
estandar experimental para estudiar la topologia de llamas complejas, aunque su implementacién requiere
sistemas de deteccion y excitacién de mayor complejidad instrumental en comparacién con las técnicas de
absorcion.

Por otro lado, la espectroscopia Raman aprovecha la dispersion ineldstica de la luz para identificar multiples
especies mayoritarias y medir la temperatura simultdneamente en un solo punto. A diferencia de otras técnicas,
la sefial Raman es no resonante y extremadamente débil, lo que requiere l4seres de alta energia y detectores
avanzados para diferenciarla de la intensa luminosidad de la llama [38]. Para entornos donde la radiacion
de fondo es demasiado alta, se emplean técnicas no lineales como CARS (Coherent Anti-Stokes Raman
Scattering), que ofrece una precisién térmica superior a pesar de su alta complejidad 6ptica [14].

Si bien estas técnicas l4ser ofrecen una resolucién excepcional, su implementacién conlleva altos costos
de equipamiento y una complejidad experimental que dificulta su aplicacién en entornos industriales o de
monitoreo continuo. En contraste, las técnicas de vision pasiva propuestas en este trabajo buscan obtener
informacién termoquimica relevante con una arquitectura significativamente mas robusta y accesible.

5.1.4. Imagen multiespectral e hiperespectral

Mientras que las técnicas espectroscopicas convencionales suelen limitarse a mediciones puntuales o integra-
das a lo largo de una linea de vision, la necesidad de caracterizar la topologia térmica y composicional de
la llama ha impulsado el desarrollo de técnicas de imagen espectral. Estas metodologias permiten capturar
simultdneamente informacién espacial (mapas 2D) y espectral, generando un ¢ubo de datos"que describe la
radiancia en funcién de las coordenadas (x, y) y la longitud de onda (1).
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Dentro de este dominio, se distingue la imagen hiperespectral, la cual adquiere cientos de bandas contiguas
con alta resolucidn espectral, tipicamente utilizando espectrometros de transformada de Fourier (IFTS) de
barrido rapido. Aunque esta técnica proporciona una huella espectral detallada para cada pixel, ideal para
resolver lineas individuales, su implementacién suele estar limitada por bajas tasas de adquisicion temporal
y la generacién de volimenes masivos de datos, lo que dificulta su aplicacién en fenémenos transitorios
répidos.

Dentro de este dominio, se distingue la imagen hiperespectral, la cual adquiere cientos de bandas contiguas
con alta resolucion utilizando espectrémetros de transformada de Fourier (IFTS). Aunque esta técnica
proporciona gran detalle espectral, su aplicacién en llamas turbulentas es limitada debido a sus tiempos de
adquisicion. Dado que la llama se mueve mads rapido de lo que el instrumento tarda en capturar el espectro
completo, se generan distorsiones en la imagen que dificultan el analisis cuantitativo [39].

Como alternativa mas eficiente para el monitoreo dindmico, surge la imagen multiespectral. Este enfoque
reduce la complejidad del sistema al adquirir un niimero discreto de bandas anchas, seleccionadas estratégica-
mente mediante filtros 6pticos de interferencia. Al centrar la deteccién exclusivamente en las regiones de
emision térmica de las especies de interés y en zonas de referencia, se maximiza la relacion sefial-ruido y se
permite la captura de instantaneas"del estado de la llama con alta resolucién temporal [27].

Sin embargo, la reduccién en la resolucion espectral introduce un desafio metodoldgico: la pérdida de detalle
en el perfil de linea impide el uso de técnicas directas de ajuste espectral. Por consiguiente, la interpretacion
cuantitativa de imagenes multiespectrales requiere necesariamente de modelos de transferencia radiativa
inversa. Estos modelos utilizan bases de datos espectroscépicas de alta fidelidad para simular la radiancia
integrada que deberia recibir cada filtro bajo diversas condiciones de temperatura y concentracion, buscando
la combinacién de pardmetros que minimice el error entre la simulacién y la medicién experimental.

5.1.5. Sensores infrarrojos de banda estrecha y camaras con filtros

La evolucidn de los diagndsticos por imagen en procesos de combustion se ha orientado recientemente hacia
el infrarrojo medio (MIR), con el fin de capturar con mayor precision la radiacion térmica emitida por las
especies gaseosas. Los sensores convencionales basados en silicio (CCD/CMOS) presentan una limitacion
relevante: su respuesta espectral disminuye drasticamente al superar el umbral de los 1.1 um, lo que impide la
deteccion de 1a mayor parte de la energia emitida por la llama. Por consiguiente, para realizar una termometria
cuantitativa fiable, se requiere instrumentacion avanzada capaz de operar en el rango de 3 a 5 um. Es en esta
region donde la firma térmica de los gases de combustion es mds intensa, permitiendo la observacién y el
andlisis de fendmenos que resultan imperceptibles para los sensores Opticos estandar [40].

La implementacién préctica de esta tecnologia se basa en materiales de brecha energética estrecha, siendo
el Antimonurio de Indio (InSb) y el Mercurio-Cadmio-Teluro (MCT/HgCdTe) los estandares actuales para
instrumentacion cientifica debido a su alta eficiencia cudntica y respuesta lineal. Sin embargo, la fisica de
estos semiconductores impone desafios sustanciales: su reducida banda prohibida los hace susceptibles a
la excitacién térmica espontdnea de portadores de carga a temperatura ambiente, generando una corriente
oscura que degrada la relacién sefial-ruido. Para mitigar este fenémeno y operar en el régimen limitado por
ruido de fotones, es imperativo integrar sistemas de enfriamiento criogénico que mantienen el arreglo de
plano focal (FPA) a temperaturas cercanas a 77 K. Esta supresion del ruido térmico instrumental es el factor
critico que maximiza la detectividad especifica (D*) del sensor, permitiendo la discriminacién radiométrica
precisa de las bandas de gas frente al fondo térmico [41].

Para dotar de selectividad espectral a estos sensores de banda ancha, se acoplan filtros épticos de interferen-
cia [27]. Estos componentes se caracterizan por una longitud de onda central (4.) alineada con la transicién
molecular de interés y un ancho de banda (FWHM) optimizado, disefio que busca equilibrar la recoleccién de
sefial frente al rechazo de interferencias espectrales o del fondo térmico.

Desde una perspectiva metodolégica, la combinacién del sensor refrigerado y el filtro espectral define
la funcién de transferencia del sistema. A diferencia de un espectrémetro ideal, la cdmara registra una
intensidad integrada ponderada por la curva de transmisién del filtro y la respuesta espectral del detector.
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Por consiguiente, el uso cuantitativo de estos sistemas exige una caracterizacion radiométrica rigurosa que
vincule las cuentas digitales (ADU) con unidades fisicas de radiancia (W - sr™! - m~2), un paso indispensable
para la validacién contra modelos de transferencia radiativa [3].

5.2. Caracterizacion de las bandas espectrales de interés

Basandose en los fundamentos fisicos de emision térmica descritos anteriormente, este apartado profundiza
en la topologia espectral especifica de las especies mayoritarias en la regién del infrarrojo medio (MIR). La
identificacién precisa de la posicion y la intensidad relativa de estas bandas es critica para el disefio de la
configuracién experimental, ya que dicta la seleccion de los filtros dpticos necesarios para discriminar entre
la emisién del diéxido de carbono, el vapor de agua y el mondxido de carbono.

5.2.1. Diéxido de Carbono (CO,)

La huella espectral del CO, en combustién estd dominada por su banda fundamental asimétrica, la cual
presenta su maxima intensidad de emision en el rango de 4.2 a 4.4 um. Estudios de emisividad han establecido
que esta banda es el marcador termodindmico méas robusto de la llama [42].

Si bien en aplicaciones industriales de gran escala esta region puede presentar opacidad dptica debido a las
altas densidades columnares, en el contexto de llamas laminares de laboratorio esta banda se mantiene en el
régimen lineal o de transicion. Esto ofrece una ventaja critica: proporciona la méxima relacion sefial-ruido
disponible en el espectro infrarrojo, superando en varios 6rdenes de magnitud a las bandas de sobretono en el
NIR. Por esta razén, la configuracién experimental prioriza el uso de un filtro de banda estrecha centrado en
4,3 um. Esta eleccion permite capturar la estructura térmica con alta sensibilidad, discrimindndola eficazmente
del fondo. Para garantizar la precision cuantitativa, la interpretacion de los datos se apoya en modelos de
transferencia radiativa que permiten corregir el fenémeno de autoabsorcion, donde las capas externas mas
frias de la pluma de gas o el CO, atmosférico atendan la sefial emitida por el nicleo de la llama [3]

5.2.2. Vapor de Agua (H,0)

A diferencia de la estructura definida del CO,, el vapor de agua presenta un espectro complejo que se extiende
por gran parte del infrarrojo debido a su geometria asimétrica. Si bien su banda fundamental de estiramiento se
centra tedricamente en 2.7 um, las altas temperaturas de combustién inducen un fenémeno de ensanchamiento
térmico significativo hacia longitudes de onda mayores [43].

En consecuencia, las estrategias de diagnéstico mds robustas evitan el centro de la banda fundamental del H,O
debido a la fuerte atenuacién que ejerce la humedad atmosférica en el camino 6ptico. En su lugar, se prioriza
la deteccién en el denominado hombro rojo’ del espectro (longitudes de onda superiores a 2,9 um), regién
que permite capturar de forma selectiva las transiciones de alta energia excitadas en la llama, minimizando la
interferencia del aire circundante. No obstante, en condiciones de alta temperatura, la densa superposicion de
miles de lineas rotacionales del agua genera un fenémeno conocido como cuasi-continuo. En este régimen,
las lineas individuales se ensanchan y se solapan de tal forma que la sefial deja de percibirse como picos
discretos, manifestindose como una emision de fondo persistente que eleva la linea base del espectro. Para
una interpretacion cuantitativa precisa, resulta imperativo el uso de bases de datos espectroscOpicas de
alta resoluciéon como HITEMP, las cuales permiten modelar este efecto acumulativo y desacoplarlo de
otras posibles interferencias, tales como la emisién de hidrocarburos no quemados en la regién de 3,4 um,
garantizando asi la pureza radiométrica de la medicion [44]
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5.2.3. Monoxido de Carbono (CO)

La deteccion espectral del CO representa el mayor desafio en sistemas de imagen de baja resolucién espectral.
Su banda fundamental vibracional-rotacional se centra en 4.6 um, ubicdndose inmediatamente adyacente
al hombro rojo de la intensa banda del CO, (4.3 um). Esta proximidad provoca una interferencia cruzada
severa, donde la sefial del CO suele verse enmascarada por la emisién térmica dominante del diéxido de
carbono [45].

En la prictica experimental, la deteccidn suele abordarse mediante filtros que cubren la rama R del CO
(tipicamente entre 4.5 y 4.8 um). Sin embargo, dado que esta ventana espectral sigue capturando una fraccién
significativa de la emisién del CO, caliente, no es posible atribuir la radiancia medida exclusivamente al
monoxido de carbono. Por consiguiente, la cuantificacién de esta especie requiere indispensablemente el uso
de técnicas de deconvolucién espectral basadas en modelos radiativos (LBL) para sustraer la contribucién
calculada del CO, y aislar la sefial residual del CO [46].

5.2.4. Interferencia espectral y dependencia térmica

La coexistencia de multiples especies radiantes en la zona de reaccién da lugar a la interferencia cruzada,
un desafio de los diagnésticos 6pticos en medios reactivos. Este fendmeno es altamente dependiente de
la temperatura local: segtn la distribucién de Boltzmann, el incremento de la energia térmica provoca el
poblamiento de niveles rotovibracionales superiores, dando lugar a millones de transiciones adicionales
conocidas como lineas calientes. Este proceso no solo aumenta la complejidad del espectro, sino que provoca
un ensanchamiento de las bandas que invade las ventanas de transmision de especies adyacentes [47]. En la
literatura especializada, se identifican dos regiones donde este conflicto es particularmente critico:

= Regién de 2.7 um: En este rango, las bandas fundamentales de estiramiento del H,O se solapan
con las bandas combinadas del CO,. A temperaturas de combustion, el ensanchamiento térmico de
ambas especies crea una amalgama radiativa donde las firmas moleculares individuales se vuelven
practicamente indistinguibles para sensores de banda ancha.

= Regién de 4,4 a 4,8 um: Esta ventana es esencial para la detecciéon de CO. Sin embargo, su sefial suele
quedar oculta por el ensanchamiento térmico de la banda principal del CO, (centrada en 4,3 um). A
altas temperaturas, la emisién del di6xido de carbono se expande hacia longitudes de onda més largas,
generando un fondo radiativo tan intenso que ’eclipsa’ la sefial del mondéxido de carbono. Dado que la
concentracion de CO; en la llama es significativamente mayor, la pequefia contribucién del CO queda
sepultada bajo esta radiacién dominante, dificultando su medicién aislada.

Debido a esta superposicion, la sefial capturada por el sensor no tiene un vinculo exclusivo con una sola
especie. En realidad, el equipo registra una intensidad total que combina las emisiones de todos los gases
presentes en la linea de vision, segiin lo que permita pasar el filtro 6ptico. Para resolver esta confusion, la
comunidad cientifica utiliza técnicas de desmezclado espectral. Estos métodos emplean modelos matemadticos
(radiativos inversos) que comparan la sefial real con simulaciones teéricas basadas en bases de datos como
HITEMP. Al ajustar los valores de temperatura y concentracién en el modelo hasta que coincidan con lo
medido, es posible identificar y separar cudnto aporta cada gas a la sefial final [3].

5.3. Modelado de Transferencia Radiativa y Simulacion Computacio-
nal

Tras identificar la complejidad espectral y los fenémenos de interferencia, el siguiente paso 16gico es establecer
el vinculo formal entre la sefial radiométrica capturada por el sensor y las variables de estado del gas. Este
puente se construye sobre la Ecuacién de Transferencia Radiativa (RTE), la cual, en su forma diferencial
para un medio no dispersivo en equilibrio termodindmico local (LTE), describe la evolucién de la intensidad
espectral I, a lo largo de una trayectoria Optica s [5]:
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W ()~ 1 (5.1
s

Esta expresion matemadtica revela el nicleo del desafio diagndstico: la sefial registrada depende de la
competencia entre la emision de cuerpo negro I,,,(T') y la absorcién local regida por el coeficiente «,. Dado
que este coeficiente varfa drasticamente con la longitud de onda debido a la naturaleza discreta de las
transiciones cudnticas, la resolucién precisa de la RTE exige modelos de alta fidelidad que no promedien esta
estructura fina.

5.3.1. Método Linea por Linea (LBL)

A diferencia de los modelos de ingenieria simplificados (como banda estrecha 0 WSGG) que promedian las
propiedades dpticas sobre grandes intervalos, el diagnéstico espectroscopico de alta fidelidad exige el uso
del método Linea por Linea (LBL). Este enfoque constituye la solucién numérica mas rigurosa de la fisica
radiativa, ya que calcula el coeficiente de absorcién espectral monocromaitico k, sumando la contribucién
individual de cada transicién cudntica i presente en la mezcla gaseosa [5]:

ky(T, P) = N )" S{(T) - ®iloy = o, T, P) (5.2)

donde N es la densidad molar de la especie absorbente, S;(7T) es la intensidad de la linea (dependiente de
la temperatura a través de la funcién de particion) y 7o, es la posicion central de la transicién. El término
critico en esta formulacién es la funcién de perfil de linea @, la cual describe como la energia de la transicién
se distribuye espectralmente debido a mecanismos de ensanchamiento fisico. En entornos de combustion,
es indispensable utilizar el perfil de Voigt, una convolucién matematica que integra simultdneamente el
ensanchamiento Doppler (causado por la velocidad térmica de las moléculas) y el ensanchamiento colisional
(inducido por la presion) [48].

Si bien la implementacién numérica de este método demanda recursos computacionales significativos,
su aplicacién resulta imperativa para los objetivos de este estudio. La capacidad de resolver la topologia
espectral completa permite caracterizar con precision el comportamiento asintético de las alas de linea, region
donde se originan las principales interferencias cruzadas a alta temperatura. En consecuencia, el modelado
LBL proporciona la base tedrica necesaria para cuantificar y desacoplar las contribuciones radiativas de
distintas especies en mezclas reactivas complejas, superando las limitaciones de los modelos de banda
tradicionales.

5.3.2. Parametros espectroscopicos y bases de datos de alta temperatura

La precision de cualquier simulacién radiativa LBL depende intrinsecamente de la calidad de los pardmetros
espectroscopicos de entrada (intensidad de linea, coeficiente de ensanchamiento, energia del estado basal).
Durante décadas, la base de datos HITRAN (High-resolution Transmission molecular absorption database) ha
constituido el estandar internacional para la teledeteccién atmosférica. Sin embargo, su disefio estd optimizado
para condiciones terrestres (7 < 300 K), lo que resulta en una cobertura insuficiente para las condiciones
extremas de una llama [10].

El limite fundamental de HITRAN radica en la estadistica de Boltzmann. A temperaturas de combustién (7" >
1000 K), se pueblan significativamente niveles de energfa vibracional y rotacional altos (E”’) que permanecen
vacios a temperatura ambiente. Las transiciones que se originan desde estos estados excitados, conocidas
como "lineas calientes", son despreciables en la atmdsfera pero se convierten en fuentes dominantes de
radiacién en el infrarrojo medio dentro de un reactor. Ignorar estas transiciones conlleva a una subestimacién
sistemadtica de los coeficientes de absorcion y, por ende, a errores graves en la termometria dptica [23].

Para subsanar esta deficiencia, es imperativo utilizar la base de datos HITEMP (High-temperature molecular
spectroscopic database). A diferencia de HITRAN, que prioriza lineas validadas experimentalmente, HITEMP
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incorpora célculos tedricos masivos basados en hamiltonianos efectivos y métodos variacionales para predecir
millones de transiciones débiles y calientes que son dificiles de medir en laboratorio. En el caso especifico del
CO; y el H,O, HITEMP aumenta el nimero de lineas catalogadas en varios 6rdenes de magnitud, capturando
la estructura del cuasi-continuo espectral y el ensanchamiento de bandas necesario para modelar fielmente la
radiacién de fondo en el entorno de la llama.

5.3.3. Entorno de simulacion espectroscopica y procesamiento computacional

La gestién de las masivas bases de datos moleculares y la ejecucién de los algoritmos LBL requieren una
arquitectura de software eficiente y validada. Para este fin, se emplea la interfaz HAPI (HITRAN Application
Programming Interface), una libreria de cédigo abierto disefiada para unificar la descarga de datos, el
preprocesamiento cudntico y el cdlculo radiativo en un entorno Python. Esta eleccién metodolégica no es
trivial; el uso de estructuras de datos vectorizadas (basadas en arreglos de NumPy) permite procesar millones
de lineas espectrales con una eficiencia computacional comparable a lenguajes compilados como Fortran o
C++, facilitando la iteracién rdpida de pardmetros en simulaciones complejas [49].

Desde una perspectiva termodindmica, HAPI actia como el motor fisico de la simulacién. Su funcién critica
es calcular la seccion eficaz de absorcion (o-,) dependiente de la temperatura. Para ello, el software computa
internamente la dependencia térmica de la intensidad de linea mediante el cdlculo de las sumas de particion
total Q(T'), interpoladas a partir de tablas TIPS (Total Internal Partition Sums), y aplica el perfil de Voigt
a cada transicion. Este nivel de automatizacion asegura que la fisica fundamental del ensanchamiento y la
poblacién de niveles de energia se maneje con el rigor de los estdndares internacionales definidos por el
comité HITRAN [50].

Finalmente, HAPI proporciona la funcionalidad esencial para vincular la teoria con el experimento: la
convolucién instrumental. A diferencia de simuladores genéricos, esta herramienta permite importar las
curvas de transmision reales de los filtros dpticos utilizados en el laboratorio (descritos en la seccién
experimental) y aplicarlas como una mascara sobre el espectro de alta resolucién calculado. Esta operacion
matematica simula la respuesta integrada del sensor, generando observables sintéticos (radiancia en banda)
que son directamente comparables con las mediciones radiométricas de la cdmara, estableciendo asi el puente
definitivo para la validacién del modelo [24].

5.4. Interaccion radiativa entre fase gaseosa y material particula-
do

En el andlisis de llamas de difusién no premezcladas, la presencia de agregados carbonosos (hollin) introduce
una topologia espectral radicalmente distinta a la de los productos gaseosos de la combustion. Esta dicotomia
tiene su origen en la naturaleza fisica de la emisién: mientras que las especies moleculares (CO,, H,O)
confinan su radiacién a bandas discretas gobernadas por reglas de seleccién cudntica (vibracién-rotacién), el
hollin se comporta termodindmicamente como un emisor de cuerpo gris en fase condensada. Debido a la
agitacion térmica de los electrones libres en su estructura grafitica amorfa, las particulas generan un espectro
continuo de incandescencia que barre todo el rango infrarrojo sin interrupciones [3].

La coexistencia de estos dos regimenes radiativos crea un escenario de interferencia aditiva". En las regiones
de deteccidn critica, como la banda del CO, en 4.3 um o del H,O en 2.7 um, la sefial registrada por la cimara
(S 101a1) O proviene tinicamente de la especie quimica de interés. Por el contrario, la emision molecular se
encuentra "montada"sobre un pedestal de radiacién de fondo generado por el hollin. En consecuencia, la
intensidad medida se convierte en una magnitud hibrida que integra la contribucién volumétrica del gas y
la luminosidad de las particulas a lo largo de la linea de vision. Esta superposicién impide la aplicacion
directa de modelos de gas puro y exige el desarrollo de estrategias de desacople espectral para aislar la
quimioluminiscencia molecular de la incandescencia del particulado, un paso indispensable para la especiacién
cuantitativa rigurosa [35].
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5.4.1. Propiedades 6pticas del hollin: Régimen Rayleigh y funcién dispersiva

El tratamiento radiativo de la fase dispersa en llamas se fundamenta en la teorfa de Mie. Sin embargo, para
aplicaciones en el infrarrojo medio, es vdlido asumir la aproximacién de Rayleigh. Esta simplificacion se
justifica fisicamente comparando el tamafio caracteristico de las particulas primarias de hollin (d, ~ 10 — 50
nm) con la longitud de onda de deteccién (1 ~ 3 — 5 um). Dado que el pardmetro de tamafio es muy pequefio
(md,/A < 1), la dispersion (scattering) se vuelve despreciable frente a la absorcion, permitiendo modelar el
hollin puramente como un absorbedor volumétrico [5].

Bajo esta hipétesis, la emisividad espectral (g, ;) de una nube de particulas deja de comportarse como un
cuerpo gris constante y adopta una dependencia espectral inversa, descrita analiticamente por:

1 (5.3)

( 6mE(m) fVL)
grs=1—-exp|-——————
donde f, representa la fraccién volumétrica de hollin, L la longitud de camino 6ptico y E(m) = Im((m? —
1)/(m? + 2)) es la funcién de absorcién del indice de refraccién complejo m = n — ik.

La determinacion precisa de E(m) constituye la mayor fuente de incertidumbre en la pirometria de hollin.
El valor de m no es universal, sino que evoluciona con la "madurez"quimica de la particula (relacién H/C).
Mientras que el hollin incipiente presenta propiedades mds cercanas a precursores orgdnicos, los agregados
maduros se asemejan al grafito policristalino. Aunque existen discrepancias significativas en la literatura,
las correlaciones espectrales de Chang y Charalampopoulos son ampliamente aceptadas para predecir la
dispersion en el infrarrojo, a pesar de que revisiones criticas sugieren que podrian sobreestimar la absorcién
en comparacién con los valores consensuados mas recientes [20].

5.4.2. Inversion radiométrica y separacion de seiiales

La resolucién del problema inverso —determinar la temperatura (7) y la fracciéon volumétrica (f;,) del
hollin a partir de imdgenes proyectadas— se aborda mediante la técnica de pirometria multibanda de
canales de referencia. Esta metodologia se fundamenta en la seleccion estratégica de ventanas espectrales
donde la absorcién de las especies gaseosas es despreciable (transmitancia 7,4, =~ 1), permitiendo capturar
exclusivamente la incandescencia del particulado.

Matematicamente, el proceso se plantea como un problema de optimizacién. Para cada pixel, se busca el par
de pardmetros (T, f,) que minimice la discrepancia entre la radiancia experimental medida en los canales
de referencia y la prediccién tedrica del modelo de Planck modificado por la emisividad espectral (Ec. 5.3).
Generalmente, esto se resuelve mediante algoritmos de minimos cuadrados no lineales, lo que asegura una
determinacién robusta del campo térmico del hollin independiente de la quimica del gas [51].

Una vez caracterizadas las propiedades del hollin, el modelo permite realizar una extrapolacién analitica de su
curva de emision hacia las regiones espectrales dominadas por los gases. Esta sefial sintética de hollin actiia
como una linea base calculada que se sustrae, pixel a pixel, de la radiancia total registrada en los filtros de
gas. Este paso de deconvolucién es critico: sin él, la luminosidad del hollin introduciria errores sistematicos
severos en la estimacion de la temperatura del gas, especialmente en las zonas de alta carga de particulas
caracteristicas de las llamas de difusion [52].

5.5. Brechas actuales y motivacion de este trabajo

La revision critica del estado del arte evidencia que el diagnéstico 6ptico de la combustién ha alcanzado un
alto grado de madurez, estableciendo a las técnicas activas basadas en laser (LIF, TDLAS, CARS) como
el estandar de referencia ("Gold Standard") debido a su excepcional resolucién espacial y especificidad
quimica. Sin embargo, la implementacién de estos sistemas conlleva una complejidad dptica inherente y un
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costo instrumental prohibitivo que limitan severamente su escalabilidad y transferibilidad hacia entornos
industriales o sistemas de monitoreo continuo fuera de laboratorios especializados [25].

En contrapartida, las técnicas de imagen espectral pasiva han emergido como una alternativa disruptiva
para capturar la topologia térmica completa de la llama de manera no intrusiva. Dentro de este dominio,
si bien los sistemas hiperespectrales (IFT'S) proporcionan la resolucién necesaria para la identificacién
inequivoca de especies, sus bajas tasas de adquisicién temporal restringen su aplicacién en fenémenos
transitorios o turbulentos. Ante este compromiso, la imagen multiespectral basada en filtros de banda estrecha
se posiciona como la solucién éptima en términos de velocidad, robustez y costo-efectividad para aplicaciones
dinamicas [27].

No obstante, la adopcién generalizada de esta tecnologia enfrenta una brecha metodolégica critica: la
reduccién de la dimensionalidad espectral convierte la recuperacién de temperaturas y concentraciones
en un problema inverso mal condicionado. La sefial registrada por cada filtro es una integracién compleja
de muiltiples contribuciones radiativas (emisién de CO,, H,O y el continuo de hollin), donde el uso de
correlaciones empiricas simples o asunciones de cuerpo gris suele introducir incertidumbres sistemadticas
inaceptables, especialmente en regiones de fuerte solapamiento espectral y autoabsorcion [53].

En respuesta a este desafio, el presente trabajo propone el desarrollo y validacién de una metodologia hibrida
que integra la versatilidad experimental de la imagen multiespectral con el rigor teérico de las simulaciones
radiativas linea por linea (LBL). Utilizando una Ilama laminar como plataforma de validacion controlada y la
interfaz HAPI como motor de cdlculo fisico, esta investigacion busca demostrar la factibilidad de desacoplar
con precision las contribuciones de la fase gaseosa y dispersa mediante un conjunto optimizado de filtros
opticos. La validacién exitosa de este enfoque sentard las bases para una nueva generacion de diagndsticos
portatiles y accesibles, capaces de democratizar el monitoreo avanzado de procesos de combustién con
impacto directo en la eficiencia energética y el control de emisiones.
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6 Metodologia

6.1. Montaje Experimental

La validacién de la metodologia propuesta se llevé a cabo utilizando una llama de difusién laminar de
coflujo, una configuracion estandar en la literatura de combustion debido a su estabilidad aerodindmica
y simetria axial. La disposicion fisica de los instrumentos y la geometria de adquisicion se ilustran en la
Figura 6.1.

Figura 6.1: Representacion esquemadtica del montaje experimental. (1) Camara cientifica multiespectral de onda media
(MWIR) Telops MS-M1k. (2) Quemador tipo Yale generando una llama de difusién laminar de etileno/nitrégeno. El
sistema se encuentra montado sobre una mesa Optica para garantizar la estabilidad y alineacidn precisa del eje optico.

6.1.1. Quemador y sistema de suministro

El dispositivo experimental utilizado es el quemador coanular Yale (Yale Coflow Burner), disefiado para
generar llamas de difusién laminares estacionarias con condiciones de borde controladas. La Figura 6.2
presenta un esquema en corte transversal de sus componentes internos.

El sistema opera bajo un esquema de coflujo concéntrico. El combustible es inyectado a través de un tubo
central de acero inoxidable (Item 3) con un didmetro externo de 4.76 mm y un didmetro interno de 3.9 mm.
Tal como se discute en la referencia seminal de McEnally et al. [19], la pared del tubo en la salida presenta
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Figura 6.2: Esquema de corte transversal del quemador Yale. Componentes principales: (1) Carcasa de aluminio
anodizado; (2) Placa base; (3) Tubo de combustible de acero inoxidable; (4) Estructuras de panal de abeja (honeycomb)
para alineacion de flujo; (5) Camara (plenum) rellena con esferas de vidrio para homogeneizacién; (10) Puertos de
entrada de aire. Adaptado de [6].

un perfil afilado con un espesor de solo 0.038 mm, caracteristica geométrica esencial para anclar la llama y
suprimir inestabilidades en la base.

El aire oxidante ingresa por los puertos laterales (ftem 10) hacia una camara (ftem 5). Este volumen esta
relleno de esferas de vidrio de sosa-cal de 3 mm de didmetro, cuya funcién es romper las estructuras
turbulentas de entrada y distribuir el flujo uniformemente. Finalmente, el aire atraviesa un honeycomb
cerdmico (Item 4) situado a 10 mm antes de la salida, el cual rectifica las lineas de corriente para entregar un
perfil de velocidad plano a la zona de reaccidn.

La configuraciéon mecdnica descrita garantiza que las llamas producidas se mantengan en estado estaciona-
rio, libres de perturbaciones acusticas o fluctuaciones hidrodindmicas, validando asi la comparacién con
simulaciones numéricas de estado estable.

Para este estudio, se seleccionaron dos condiciones de 1lama estandarizadas conocidas internacionalmente
como "Target Flames"del International Sooting Flame (ISF) Workshop. Estas llamas, denominadas Yale
32 y Yale 80, fueron elegidas para evaluar la robustez de la metodologia en dos regimenes de radiacion
contrastantes: una llama de carga de hollin moderada (Yale 32) y otra con alta produccién de hollin (Yale
80).

El combustible consiste en una mezcla de etileno (C,Hy) diluido con nitrégeno (N,). El coflujo oxidante se
mantuvo constante para ambos casos, utilizando aire seco filtrado. Los caudales mdsicos fueron regulados me-
diante controladores digitales (Bronkhorst) con una precisién de fondo de escala del +0,5 %. Los pardmetros
operacionales exactos utilizados en la campafia experimental se resumen en la Tabla 6.1.

La seleccién de estos caudales asegura que ambas llamas permanezcan en régimen laminar y estable, ancladas
firmemente a la boca del quemador sin presentar desprendimiento ni inestabilidades hidrodindmicas.
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6.2. SISTEMA DE ADQUISICION Y CARACTERIZACION RADIOMETRICA

Tabla 6.1: Resumen de diluciones de combustible y caudales volumétricos para las llamas experimentales.

Parametro

Yale 32 Yale 80

Composicién Etileno (%)
Composicion Nitrégeno ( %)
Caudal Etileno (L/min)
Caudal Nitrégeno (L/min)
Caudal Aire Coflujo (L/min)

32 80
68 20
0.1242  0.3106
0.1584  0.0466
91.3 91.3

6.2. Sistema de Adquisicion y Caracterizacion Radiométrica

En esta seccion se detallan las especificaciones técnicas del sistema de imagen infrarroja utilizado y la
metodologia de calibracién implementada. El objetivo fundamental es describir la cadena de medicién que
permite transformar la sefial digital del detector en mapas cuantitativos de radiancia espectral, asegurando
la trazabilidad fisica de los datos experimentales. A continuacién, la Figura 6.3 esquematiza el flujo de
procesamiento de sefial aplicado a cada imagen adquirida.

Radiometric Calibration
4 N\

- Electronics DL(16 b)
(oo J—=—>{ e | A
@< DL/us DL float

DL/ps

v v v v

E Nic J E Ii 0 RtT }

DL W/ m?

Figura 6.3: Diagrama de flujo del proceso de calibracién radiométrica. El esquema ilustra la cadena de procesamiento
desde la sefal cruda del detector (RAW), pasando por la normalizacién temporal (1/¢.,,) y la correccién de
no-uniformidad (8, @), hasta la conversién final mediante tablas de biisqueda (LUT) en temperatura radiométrica (RT) o
radiancia en banda (IBR).

6.2.1. Especificaciones de la cAmara infrarroja

La captura de la firma térmica de la llama se realiz6 mediante una cimara multiespectral Telops MS-M 1k,
operando en el infrarrojo medio (MWIR). El corazén del instrumento es un detector foténico de Antimonurio
de Indio (InSb) con una matriz de plano focal (FPA) de 640 x 512 pixeles y un tamafio de pixel de 15 um,
sensible en el rango espectral de 1.5 a 5.4 ym.

Para maximizar la detectividad (D*) y minimizar el ruido térmico, el sensor es enfriado criogénicamente. El
sistema 6ptico empled una lente de 50 mm (f/2,5) posicionada a 51 cm del eje del quemador, proporcionando
una resolucion espacial de 0.025 cm/pixel. La adquisicion se configurd a una frecuencia de 10 Hz por canal,
utilizando una rueda de filtros motorizada de rotacién rapida detallada en la Tabla 6.2.
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36 Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias ==



6.2. SISTEMA DE ADQUISICION Y CARACTERIZACION RADIOMETRICA CAPITULO 6. METODOLOGIA

Tabla 6.2: Configuracion de filtros espectrales utilizados en la camara Telops.

ID Rango (um) Especie Objetivo
F1  447-4.79 CO,/ CO

F2  4.23-4.37 CO,

F3 3.59-4.12 Hollin (Continuo)
F4 2.89-3.47 H,0/Hollin/HC

6.2.2. Procesamiento de sefial y calibracién

La camara Telops MS-M1k implementa una cadena de procesamiento de sefial en tiempo real disefiada para
transformar la respuesta cudntica del detector en magnitudes radiométricas calibradas. La Figura 6.3 esque-
matiza el flujo de operaciones que el software del instrumento aplica a cada pixel de la matriz FPA.

El proceso se estructura en tres etapas secuenciales: adquisicion, correccion lineal y conversion radiométri-
ca.

6.2.2.1. Adquisicion y Normalizacion Temporal

En la primera etapa (bloques amarillos de la Fig. 6.3), los fotones incidentes generan pares electrén-hueco
en el detector de InSb. Estos fotoelectrones son integrados y posteriormente digitalizados por la electrénica
de lectura (A-D) en palabras de 16 bits, produciendo una imagen cruda (RAW). La magnitud de esta sefial
(S gaw) es funcién lineal del flujo de fotones y del tiempo de integraciéon configurado.

Dado que las bandas de gas (CO,) y hollin presentan intensidades muy dispares, se utilizaron tiempos de
exposicion distintos para cada filtro. Para desacoplar la medicion de esta configuracién temporal, el sistema
realiza una normalizacién, dividiendo la sefial cruda por el tiempo de exposicién (z.,,). Esta operacién
transforma la unidad de medida de guentas totales.? una tasa de flujo digital (DL/us), permitiendo comparar
directamente la respuesta del detector independientemente de la velocidad de obturacién utilizada.

6.2.2.2. Correccion de No-Uniformidad (NUC)

Los detectores matriciales infrarrojos presentan variaciones inherentes de fabricacion pixel a pixel. La sefial
normalizada ingresa a la etapa de correccion lineal para compensar estas heterogeneidades mediante una
ecuacién de dos puntos:

6.1)

Los pardmetros de esta ecuacion tienen un significado fisico estricto:

= 3 (Offset Map): Representa la sefial generada en ausencia de luz externa. Incluye la corriente oscura
(dark current) del detector y la radiacion térmica emitida por la propia carcasa interna de la cimara. Se
determina experimentalmente obturando la lente (referencia fria).

» 1/a (Gain Map): Normaliza la eficiencia cuantica de cada pixel. Dado que no todos los pixeles
convierten fotones a electrones con la misma eficiencia, este factor (obtenido frente a una referencia
caliente) .?planala respuesta espacial del sensor, corrigiendo también efectos de vifieteo 6ptico.

El resultado (S .,,») €s una sefial lineal espacialmente uniforme y proporcional a la irradiancia incidente en el
plano focal.
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6.2.2.3. Conversion Radiométrica (LUT)

Finalmente, el flujo de datos se bifurca para generar las magnitudes fisicas de salida. A diferencia de la
etapa NUC que es lineal, la relacion entre la sefial digital y la energia radiativa es compleja y depende de
la respuesta espectral del sistema. Por ello, se utilizan tablas de busqueda (LUT) generadas mediante la
calibracién frente a cuerpos negros de laboratorio. Estas tablas actiian como la funcién de transferencia del
sistema:

= NUC (DL): Se divide la sefial corregida por #.,, para entregar una imagen digital limpia, util para
inspeccion visual de la calidad de senal.

= RT (K): Convierte la sefial a Temperatura Radiométrica. Esta salida asume implicitamente que la
fuente es un cuerpo negro (& = 1).

= IBR (W/m?/sr): Genera la Radiancia de Banda (In-Band Radiance). Esta es la variable seleccionada
para esta investigacion. La IBR representa la integral de la curva de Planck ponderada por la transmi-
tancia del filtro especifico. Al trabajar con IBR, se evita la asuncién de emisividad unitaria inherente a
la temperatura RT, permitiendo una validacién directa y rigurosa contra la integral de la Ecuacién de
Transferencia Radiativa (RTE) modelada en el problema directo.

6.3. Simulacion Numérica de Referencia (CoFlame)

Para generar los datos de referencia tedricos que permitiran validar la metodologia 6ptica, se simularon las
llamas Yale 32 y Yale 80 utilizando el c6digo computacional CoFlame [54]. Este software estd especializado
en modelar llamas de difusién laminares, resolviendo de manera acoplada la fisica del flujo, la liberacién de
calor y la quimica detallada de la combustién. Para ello, utiliza un mecanismo quimico extenso que permite
predecir no solo las especies gaseosas principales, sino también los complejos procesos de formacién y
crecimiento de las particulas de hollin [55].

El espacio de simulacién reproduce la geometria del quemador experimental en un dominio bidimensional
axisimétrico (simétrico respecto al eje central). Este dominio abarca dimensiones fisicas de 3.4 cm en
direccidn radial y 17 cm en altura, lo cual es suficiente para contener la totalidad de la llama visible y su
pluma térmica. Para capturar con precision los cambios de temperatura y composicion, el espacio se dividié en
una malla estructurada de 157 x 402 volimenes de control, verificindose que esta resolucién fuera suficiente
para obtener resultados independientes de la grilla [54].

Como resultado final, la simulacién entrega mapas detallados de las variables termodindmicas clave: la
temperatura del gas (7'), la fraccién volumétrica de hollin (f,) y las concentraciones molares de las especies
radiantes (Xco2, Xp20)- Estos campos escalares, que representan la realidad fisica"teérica de la llama, fueron
posteriormente interpolados a la grilla cartesiana de la cdmara para alimentar el modelo 6ptico directo y
generar las imdgenes sintéticas necesarias para la validacion.

6.4. Implementacion del Modelo Radiativo Directo (Forward Pro-
blem)

La formulacién del problema directo (Forward problem) establece el marco computacional para calcular
la sefial radiativa tedrica a partir de los datos conocidos de temperatura y concentracién (7, P, X, f,). Este
procedimiento se define como el cdlculo determinista de la radiancia espectral integrada que incide sobre el
detector, permitiendo traducir las variables de estado de la simulacién fluidodindmica (CoFlame) al dominio
de la sefial 6ptica.

El objetivo fundamental de este médulo es generar proyecciones sintéticas dimensionalmente equivalentes a
las mediciones experimentales. Esta metodologia permite evaluar la validez de los modelos de transferencia
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radiativa y las propiedades Opticas adoptadas, habilitando una comparacién directa entre la simulacion
numérica y la respuesta instrumental en términos de radiancia en banda (W/m?/sr).

El modelo se fundamenta en la resolucién numérica de la Ecuacién de Transferencia Radiativa (RTE) a
lo largo de la linea de visién (LOS). La implementacion computacional se resume en el esquema de la
Figura 6.4.

~
LBL Data
Kgas,v
2
dI
Kabsy = Z Kgasy T Ksy = Kabsy Lbby — Kabsy Ly If(y) = f I,dv
=il dL Ve

67fEn,

fs Ksy = l/_v
- J

Figura 6.4: Esquema del algoritmo del Modelo Directo. Las variables termodindmicas de entrada (T, P, X,,,) alimentan
el célculo espectral (HAPI), el cual se combina con la absorcién del continuo de hollin para obtener el coeficiente de
absorcion total k.. Posteriormente, se integra la RTE diferencial para obtener la radiancia espectral emergente.

6.4.1. Generacion de base de datos espectral

La evaluacién rigurosa de la radiancia requiere una modelacién detallada del coeficiente de absorcién
espectral de los gases. Si bien el método Linea por Linea (LBL) es considerado la referencia de médxima
exactitud, su aplicacion directa implica un costo computacional extremadamente alto, ya que requiere
resolver la contribucion de millones de lineas de transicién individuales para cada volumen de control en el
dominio.

Si consideramos que el problema inverso es un proceso iterativo, donde el modelo directo debe ejecutarse
cientos o miles de veces hasta encontrar la solucién 6ptima, realizar este calculo resulta inviable. Un solo
ciclo de optimizacién podria tardar horas o dias en completarse. Para superar esta barrera y lograr tiempos
de respuesta razonables, en esta tesis se implemento la generacién de una base de datos de propiedades
radiativas, adoptando el enfoque metodolégico validado por Raman, Consalvi et al. [56].

El procedimiento consiste en generar una base de datos espectral propia (.°flline") utilizando la interfaz
HAPI. Para la reconstruccion de las transiciones, se seleccioné el perfil de Voigt como funcién de forma de
linea. Esta eleccién metodoldgica es imperativa para garantizar la precision en el régimen de ensanchamiento
mixto caracteristico de la llama, donde el uso de perfiles simplificados introduciria errores significativos en el
célculo de la absortividad integrada.

En consecuencia, para resolver digitalmente la morfologia completa de estos perfiles sin sufrir pérdidas por
sub-muestreo, fue necesario definir una malla espectral de alta densidad. Se establecié un paso de cdlculo de
Av = 0,01 em™, resolucién que asegura tener suficientes puntos de evaluacién tanto en el nicleo estrecho de
la linea como en sus alas, permitiendo una integracion rigurosa del espectro molecular.

Esta resolucién impone una carga computacional significativa: para cubrir el ancho de banda tipico de un filtro
de la cdmara (aprox. 0.3 a 0.6 um en el infrarrojo medio), el algoritmo debe integrar entre 20,000 y 40,000
puntos espectrales individuales, sumando en cada uno las contribuciones de las transiciones moleculares
listadas en HITEMP.

Se calcularon los coeficientes de absorcién monocromadticos para las especies gaseosas (CO,, H,O, CO)
variando sistemdticamente las condiciones termodindmicas. La discretizacién del espacio de estados se
detalla en la Tabla 6.3. Se definieron mallas finas para la temperatura (pasos de 100 K) y una distribu-
cién especifica para las fracciones molares, asegurando mayor densidad de datos en las zonas de bajas
concentraciones.
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Tabla 6.3: Espacio de estados termodindmicos para la base de datos LBL pre-calculada (Av = 0,01 cm™").

Parametro Rango Resolucion / Muestreo
Temperatura 300 K- 3000 K Cada 100 K
Presion Total 1 atm Fija

10°-9-10° Cadal07?
1074 - 1073 Cada 107*
103-10"2  Cadal073
0,01 — 0,20 Pasos variables

Fraccion Molar (X;)

Una vez construida esta base de datos, el calculo del Problema Directo durante la simulacién de la llama
se reduce a una operacién de interpolacion multilineal eficiente. De esta manera, para cualquier valor de
temperatura y concentracion en la malla, el algoritmo simplemente extrae el dato desde la tabla generada.
Esto acelera drasticamente el tiempo de computo, permitiendo ejecutar las miles de iteraciones necesarias
para resolver el problema inverso.

6.4.2. Modelado del continuo de hollin

En contraste con la fase gaseosa, cuya firma espectral se calcula mediante bases de datos pre-tabuladas (LBL),
la radiacién térmica emitida por el hollin se modela mediante una formulacién analitica directa. Tal como
se ilustra en la rama inferior del esquema de la Figura 6.4, el modelo asume que las particulas de hollin se
encuentran en el régimen de Rayleigh.

Esta aproximacion es fisicamente rigurosa para las llamas de etileno estudiadas, ya que el didmetro promedio
de las particulas primarias (d, = 10 — 50nm) es despreciable frente a las longitudes de onda del infrarrojo
medio (4 > 1500nm). Bajo esta hipoétesis, el coeficiente de absorcidn espectral del hollin («;,) se determina
algebraicamente en funcién de la fraccidn volumétrica local (f;) y el nimero de onda (v):

Ksy(fs) = 6nvE(m) f (6.2)

Notese que en la implementaciéon computacional (ver Fig. 6.4), esta relacién se evalia dindmicamente
utilizando la funcién de absorcién del indice de refraccién E(m). A diferencia del cdlculo LBL que es
intensivo en memoria, esta operacion es computacionalmente eficiente y se ejecuta en tiempo real dentro del
bucle de simulacion.

El pardmetro critico en esta formulacién es la funcién E(m) = Im((m? — 1)/(m? + 2)). La seleccién de este
parametro es fuente habitual de incertidumbre en la literatura, dado que el indice de refraccién complejo m
varia significativamente con la longitud de onda. El uso de constantes simplificadas (comtn en modelos de
cuerpo gris) introduciria errores sistemdticos al comparar bandas espectrales distantes.

Para garantizar la consistencia espectral del modelo, en este trabajo se implementaron las correlaciones de
Chang y Charalampopoulos [20]. Estas funciones describen explicitamente la dispersion éptica del hollin de
combustién en el infrarrojo, permitiendo que el término E(m) se ajuste automdticamente para cada filtro de la
camara, mejorando asf la fidelidad fisica de la imagen sintética generada.

6.4.3. Interpolacion espacial y superposicion de coeficientes

Para resolver el problema radiativo, es necesario traducir los campos termodindmicos generados por la
simulacién (CoFlame) al dominio 6ptico de la cdmara. Dado que las llamas Yale 32 y Yale 80 fueron
simuladas en un dominio 2D axisimétrico (r, z), el primer paso consiste en realizar una interpolacién espacial
de las variables de estado (7, P, X;, f,) sobre los puntos discretos que conforman cada linea de visién (LOS)
en el sistema de coordenadas cartesiano 3D del instrumento.
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Una vez definidas las propiedades termodindmicas locales en cada nodo del camino 6ptico, el algoritmo
procede a determinar el coeficiente de absorcién total. Tal como se esquematiza en el bloque central de la
Figura 6.4, la opacidad del medio es aditiva. Para cada punto espectral v dentro del ancho de banda del filtro
seleccionado, el cédigo realiza dos operaciones simultdneas:

1. Contribucion de los gases: Utiliza la temperatura local T y las fracciones molares X; para interpolar
el coeficiente de absorcion kg, directamente desde la base de datos LBL pre-calculada.

2. Contribucién del hollin: Utiliza la fraccion volumétrica f, para calcular «,, mediante la aproximacién
de Rayleigh previamente descrita.

El coeficiente de extincién total x,,, se obtiene mediante la superposicion lineal de estas contribuciones
individuales:

Kabs,v(s) = Z Kk,v(T’ Xk) + Ks,v(ﬁ)) (63)

k=gas

Este paso es fundamental, ya que captura no solo la absorcién individual de cada especie, sino también los
efectos de solapamiento espectral entre las bandas de emisién de los gases (CO,, H,O, CO) y el continuo de
hollin.

6.4.4. Solucion de la RTE y sintesis de la imagen

La etapa final del modelo directo consiste en la generacién de la proyeccion radiométrica 2D. Computacio-
nalmente, esto se implementa mediante una estrategia de trazado de rayos simplificado, donde se realiza un
barrido iterativo sobre la malla espacial que define el plano focal de la cdmara.

El algoritmo ejecuta un doble ciclo anidado, recorriendo primero el eje vertical y posteriormente el eje
horizontal de la imagen virtual. Para cada par de coordenadas de pixel (x,y) en el detector, se define una
Linea de Vision perpendicular que atraviesa el volumen de control de la llama. La resolucién de la Ecuacion
de Transferencia Radiativa se efectia de manera independiente para cada uno de estos rayos.

Despreciando el scattering, la variacién de la intensidad espectral monocromadtica 7, a lo largo de la trayectoria
espacial L se rige por la competencia entre la emision térmica local y la autoabsorcién del medio:

dl,
- = Kubs,v(lbb,v(T) - ]v) (64)

dL
En esta expresion, I, (T') representa la intensidad de cuerpo negro. Este valor se calcula localmente para
cada celda de la malla en funcién de su temperatura 7'y para cada nimero de onda v especifico, rigiéndose
por la Ley de Planck:

2hc?v?
Ippy(T) = —— (6.5)

efsT — ]
donde # es la constante de Planck, c la velocidad de la luz en el vacio y kg la constante de Boltzmann.

Para resolver la ecuacidn diferencial de transporte (Ec. 6.4) computacionalmente, el dominio continuo L se
discretiza en N segmentos finitos de longitud AL. El algoritmo integra numéricamente avanzando desde el
fondo de la llama (L = 0, con condicién de borde I,y = 0, asumiendo fondo frio) hacia el lente de la cdmara.
En cada paso k de la trayectoria, la intensidad saliente se calcula discretizando la solucién formal:

Lijer = Ly - e @A 4 Iy, (T) - (1 — e Fsrily (6.6)

Este célculo se repite para cada frecuencia v dentro del ancho de banda del filtro, acumulando la intensidad
espectral emergente en la frontera del dominio.
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Finalmente, el modelo debe replicar la respuesta del sensor. La cdmara no registra un espectro continuo, sino
una sefial de energia integrada. Por consiguiente, la radiancia en banda (/) para el pixel (x,y) se obtiene
convolucionando la intensidad espectral final con la curva de transmitancia del filtro experimental 7 ¢(v), tal
como se indica en el bloque de salida del diagrama general:

I(xy) = f L) T dy 6.7)

Vmin

Al completar el barrido sobre todos los pixeles de la malla, se obtiene una matriz 2D de valores de radiancia
(W/m?2/sr). Este mapa de radiancia constituye la salida fundamental del modelo directo y establece el punto
de comparacion cuantitativo con las imdgenes experimentales, permitiendo calcular el error residual que
guiard el proceso de inversion.

6.4.5. Validacion numérica y analisis de sensibilidad

Antes de su implementacién en el esquema de inversion, el Modelo Directo fue sometido a pruebas de
verificacidn para garantizar su robustez numérica y consistencia fisica.

En primera instancia, se evalué la exactitud de la estrategia de interpolacion frente al cdlculo directo linea por
linea. Se seleccionaron perfiles aleatorios de temperatura y concentracion extraidos de la simulacién CoFlame
y se calculd la radiancia espectral utilizando ambos métodos. El error relativo promedio introducido por el
uso de la base de datos pre-calculada se mantuvo por debajo del 0.5 %, confirmando que la discretizacion
adoptada en la Tabla 6.3 es suficiente para capturar la fisica del problema sin introducir sesgos numéricos
significativos.

Adicionalmente, se realizé un andlisis de sensibilidad para cuantificar la respuesta del modelo ante pertur-
baciones en las variables de entrada (7', X, f,). Este paso es critico para determinar las propiedades de la
llama a partir de la sefial integrada. Se define el coeficiente de sensibilidad relativa S 4 para una variable ¢
como:

_ ¢61f

S, =L
"I 0e

(6.8)

La evaluacidn de estos coeficientes permite jerarquizar las variables de control segiin su impacto en la radiancia
integrada. De este modo, el andlisis proporciona el criterio matematico para asegurar la convergencia del
algoritmo inverso, permitiendo distinguir qué pardmetros son dominantes en la sefial y cudles requieren
estrategias de regularizacion adicionales debido a su menor influencia en la respuesta del sensor.
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7 Resultados

Este capitulo presenta la validacion del modelo de transferencia radiativa directa (Forward Model)
desarrollado. La metodologia consiste en utilizar campos simulados (temperatura, concentracién de especies y
hollin) como datos de entrada para el modelo espectral LBL, para transformar estos campos bidimensionales
axisimétricos en imdgenes proyectadas comparables con la cdmara, se realiza una integracién por linea de
visién (LOS). Para cada pixel del sensor virtual, se resuelve numéricamente la ecuacién de transferencia
radiativa (RTE) a lo largo de el camino ptico correspondiente que atraviesa el volumen de la llama. Este
enfoque incorpora explicitamente el fendémeno de autoabsorcién, modelando cémo la radiacién emitida por el
nicleo caliente es atenuada por las capas externas mads frias antes de llegar al detector. Dada la alta carga
de hollin (especialmente en la llama Yale 80) y las fuertes bandas de absorcién del CO,, este efecto de
re-absorcién es altamente significativo y su inclusién es critica para reproducir fielmente las magnitudes
radiométricas experimentales. A continuacién se analizan dos llamas de difusién de etileno: Yale 32 (baja
carga de hollin) y Yale 80 (alta carga de hollin).

7.1. Condiciones de entrada: Campos simulados en CoFlame

Las propiedades escalares fundamentales de las llamas (temperatura, concentracién de especies y
fraccién volumétrica de hollin) fueron obtenidas mediante simulaciones numéricas utilizando el c6digo
CoFlame. Estos campos termofisicos constituyen los datos de entrada sobre el cual se realiza la integracién
de la ecuacioén de transferencia radiativa (RTE).

La Figura 7.1 presenta los mapas bidimensionales resultantes para los dos casos de estudio seleccio-
nados:

Yale 32 Yale 80

oeee 1449 zs«;s am ze 81 1463 2044 0.0000 00404 00809 01213 oeeeee 0.03296 0.06592 0.09888 ouuu 1 zsu san 915 1531 2146 00000 00488 00977 01465 00000 0.0415 00830 01245

f, [ppm] f, [ppm] T [K]
15.0

r lm] r [m]

T [K]

r[ml r lm]

Figura 7.1: Campos simulados utilizados como input para el modelo radiativo: fraccién volumétrica de hollin (f,),
temperatura (T') y fracciones molares de CO, y H,O. Izquierda: Llama Yale 32 (baja formacién de hollin). Derecha:
Llama Yale 80 (alta formacién de hollin).

El andlisis comparativo de estos campos revela diferencias criticas que justifican la seleccion de estas
Ilamas. En primer lugar, existe un contraste de un orden de magnitud en la carga de hollin: la llama Yale 80
presenta una fraccién volumétrica maxima de f, ~ 5 ppm, superando a la llama Yale 32 que apenas alcanza
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los 0,4 ppm. Esta disparidad permite evaluar el modelo en dos escenarios pticos opuestos, abarcando desde
un régimen transparente dominado por bandas moleculares hasta uno con fuerte emisién continua de cuerpo
gris. A pesar de esta diferencia en el particulado, ambas llamas alcanzan temperaturas maximas similares
en el rango de 2000 — 2100 K, lo cual es fundamental para el estudio pues permite atribuir las diferencias
de sefal observadas casi exclusivamente al aumento del hollin. Finalmente, debido a la mayor dilucién del
combustible con nitrégeno en el caso Yale 32, se observa que esta llama es notablemente mds corta y presenta
fracciones molares de CO, y H,O inferiores en comparacién con Yale 80.

7.2. Comparacion de imagenes sintéticas y experimentales

A continuacidn, se compara la radiancia integrada en banda (/) calculada por el modelo LBL con las
imdgenes reales capturadas por la cimara multiespectral.

7.2.1. Llama Yale 32

La Figura 7.2 presenta la comparacion espacial y los perfiles radiales/axiales para la llama Yale
32.

Filter 1 Filter 2 Filter 3 Filter 4

Num. Exp. Num. Exp.

z[cm]

rcm] r[cm]

0.000 0.608 1.216 1.824 2.432  0.000 0.950 1.901 2.851 3.802 0.00 1.04 2.08 3.12 4.16 0.000 0.285 0.571 0.856 1.141
x1072 [ w x1072 [ w x1073 / I w ] x1072
cm?sr cm?sr cm?sr

s
Figura 7.2: Comparacion para Yale 32: Imagenes de intensidad de banda simuladas (izq.) vs. experimentales (der.). La

radiancia se expresaen W - cm™2 - sr7!.

El andlisis espectral de los canales permite observar que el modelo reproduce la morfologia general
de la llama, replicando tanto su altura como su estructura espacial en los cuatro filtros, lo que respalda la
consistencia de los campos de flujo y temperatura simulados. Especificamente, el Filtro 2 (centrado en 4.3
um) afsla la emision del gas caliente y muestra una alta concordancia en la forma del perfil radial, validando
asf la distribucién de CO, y temperatura, a pesar de que se distingue una leve subestimacion en la intensidad
méxima.

Por otro lado, la intensidad registrada en los Filtros 3 y 4 es notablemente inferior a la de los otros
canales, un comportamiento que es consistente con la escasa formacién de hollin (f, < 0,4 ppm) predicha
para esta llama. En particular, se observa que el Filtro 4 captura la contribucién combinada proveniente de
las parte exterior de la emision del agua (H,O) junto con la sefial del hollin que apenas se estd formando. Si
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bien la simulacién tiende a subestimar la intensidad, la morfologia de la llama se replica correctamente. Esta
diferencia cuantitativa se atribuye a la incertidumbre de la medicién experimental.

7.2.2. Llama Yale 80

Para el caso de la llama Yale 80, caracterizada por una alta carga de particulado, los resultados de la
comparacién espectral se presentan en la Figura 7.3.

Filter 1 Filter 2 Filter 3 Filter 4
Num. Exp. Num. Exp. Num. Exp.

z[cm]

0.000 0.978 1.956 2.934 3.912 0.000 1.266 2.531 3797 5.063 0.000 0.930 1.859 2789 3719 0.000 1.904 3.807 5711 7.615
x1072 x1072 x1072 x1072

el =] =] =]

Figura 7.3: Comparacion para Yale 80: Imédgenes de intensidad de banda simuladas (izq.) vs. experimentales (der.). La

radiancia se expresaen W - cm™2 - 517!,

A diferencia del caso anterior, aqui la radiacién continua del hollin domina el espectro, elevando
considerablemente la intensidad en todos los canales. La simulacién logra reproducir la distribucién espacial
observada experimentalmente, coincidiendo en la ubicacién de los maximos de radiancia y capturando
la estructura caracteristica de la zona de hollin, visible especialmente en los filtros de mayor longitud de
onda.

Un hallazgo de este andlisis es el comportamiento del Filtro 2. A pesar de la fuerte presencia de hollin
en la llama, la sefial en este canal sigue estando dominada por la emisién molecular del CO,. Esta selectividad,
capturada correctamente por el modelo sintético, es fundamental pues sugiere que dicho filtro mantiene su
utilidad para restringir la temperatura del gas incluso en escenarios con alta carga de hollin. Por el contrario,
los Filtros 3 y 4 exhiben un aumento drastico de intensidad respecto al caso Yale 32, confirmando su alta
sensibilidad a la fraccién volumétrica de hollin (f,). Si bien existen diferencias en los valores de intensidad

—atribuibles a incertidumbres en la cantidad de hollin (f,) predicha—, la simulacién replica correctamente la
estructura de la llama. Esta concordancia espacial valida el uso del modelo radiativo en escenarios con alta
carga de particulas.

7.3. Andlisis de perfiles radiales y axiales

Para cuantificar las discrepancias observadas en los mapas 2D, se extrajeron perfiles de intensidad a
lo largo de la linea central (axial) y cortes transversales (radiales).
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7.3.1. Caso Yale 32

La Figura 7.4 detalla la comparacion para la llama de baja carga de hollin.

7.3.1.1. Andlisis en el punto de maxima fracciéon de hollin (f, ..)

Los perfiles se evaluaron en las coordenadas especificas donde la simulacién predice la maxima
concentracién de hollin. Para la llama Yale 32, este maximo (f, mqx) s€ localiza a una altura axial de z = 1,80
cm y en una posicién radial de » = 0,20 cm.

107 Filtro 1 x10-2 Filtro 2 10- Filtro 3 10° Filtro 4
2.0

1.0

zmes ]

0 0.0

0.8 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8
rlem] rlcm] rlcm]

— NUM. — EXD. == COp  ereer H,0 —-+- Soot

Figura 7.4: Perfiles radiales de radiancia espectral evaluados a la altura de maxima formacién de hollin (z ~ 1,80 cm).
Linea azul continua: Simulacién total. Linea roja: Experimento. Las lineas azules discontinuas detallan la contribucién
individual de las especies (CO,, H,O y hollin).

102 Filtro 1 1072 Filtro 2 10 Filtro 3 X103 Filtro 4

il

em?s

w

I

z[cm] z[cm] z[cm] z[em]

—— NUm. = Exp. ==- CO; eee H,0  —: Soot

Figura 7.5: Perfiles axiales de radiancia a lo largo de la linea central (» = 0) para la llama Yale 32. Linea azul continua:
Simulacién total. Linea roja: Experimento. Las lineas azules discontinuas detallan la contribucién individual de las
especies (CO,, H,O y hollin).

Si bien existen diferencias en los valores de intensidad, estas pueden atribuirse a una combinacién de
factores, tales como condiciones experimentales de medicidn no ideales, incertidumbres en la carga de hollin
predicha o la omisidn de especies minoritarias en el modelo radiativo que podrian aportar a la sefial global. A
pesar de ello, la simulacién replica correctamente la estructura de la llama, validando su uso en escenarios
con alta carga de particulas.

7.3.1.2. Analisis en el punto de maxima concentracion de CO; (Xco, max)

De manera andloga, se evalu6 el desempeno del modelo donde la simulacién predice la maxima
concentracién de productos de combustion gaseosos. Para la llama Yale 32, la fraccién molar maxima de
CO; (Xco,.max) se localiza sobre la linea central (» = 0 cm) a una altura de z = 2,90 cm.

2|
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x10-2 Filtro 1 1072 Filtro 2 10~ Filtro 3 x10-3 Filtro 4

0.8 0.8

0.0 0.0

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 0.0 0.2 0.4 0.6
rlem] rlcm] rlcm]

— Num.  =—— Exp. == CO, e H,0  —-- Soot

Figura 7.6: Perfiles radiales de radiancia espectral evaluados a la altura de méxima concentracién de CO; (z = 2,90 cm).
Linea azul continua: Simulacién. Linea roja: Experimento. Las lineas azules discontinuas indican la contribucién por
especies.

%102 Filtro 1 x10-2 Filtro 2 x10-3 Filtro 3 x10-3 Filtro 4

6 6
z[cm] z[em] z[cm] z[em]

— Num. —— Exp. == CO, e H,0  —:+ Soot

Figura 7.7: Perfiles axiales de radiancia a lo largo de la linea central (r = 0) para la llama Yale 32. Linea azul continua:
Simulacion total. Linea roja: Experimento. Las lineas azules discontinuas detallan la contribucién individual de las
especies (CO,, H,O y hollin).

Al analizar esta altura (z ~ 2,90 cm), la estructura de la llama cambia respecto a las zonas inferiores.
A diferencia de la base donde la llama tiene forma de anillo, a esta altura los gases de combustién ya se han
mezclado y concentrado en el eje central.

El perfil del Filtro 2 confirma esto mostrando un tnico peak de intensidad méximo en el centro (r = 0),
con una forma de campana que la simulacién logra reproducir con precision. Esta coincidencia valida que
el modelo CoFlame predice correctamente que el CO, y la temperatura maxima se encuentran ahora en el
nicleo de la llama.

Por otro lado, en los Filtros 3 y 4 (sensibles al hollin), la simulacién muestra una sefial practicamente
nula (linea azul plana en cero), lo cual es fisicamente correcto para esta llama. Aunque los datos experimentales
muestran un nivel de fondo constante (offset) en estos filtros, la ausencia de picos o estructuras definidas
confirma que no hay formacién significativa de hollin en esta zona, validando la prediccién del modelo.

7.3.2. Caso Yale 80

La Figura 7.8 y la Figura 7.9 presentan la evaluacion cuantitativa para la llama Yale 80 de mayor
contribucién de hollin.

7.3.2.1. Andlisis en el punto de maxima fraccién de hollin (f; ;..)

Los perfiles se evaluaron en las coordenadas especificas donde la simulacién predice la maxima
concentracion de particulado. Para la llama Yale 80, este maximo (f, u4x) se localiza a una altura axial de
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z ~ 3,88 cm y en una posicién radial de » = 0,21 cm.

X102 Filtro 1 x10-2 Filtro 2 x10-2 Filtro 3 x10-2 Filtro 4

24

08

0.0 0.2 0.4 06 08 00 0.2 0.4 0.6 08 00 0.2 0.4 0.6 08 00 0.2 04 06 0.8
ricm] rlem] rlem] rlem]

— Num. w— EXp. ==+ CO; -reer H,0 —-- Soot

Figura 7.8: Perfiles radiales de radiancia espectral evaluados a la altura de maxima formacién de hollin (z ~ 3,88 cm)
para Yale 80. Linea azul continua: Simulacién total. Linea roja: Experimento. Las lineas azules discontinuas detallan la
contribucién individual de las especies (CO,, H,O y hollin).

le—2 Filtro 1 le—2 Filtro 2 le—2 Filtro 3 le—2 Filtro 4

3.2

2.4 8
™

0.8 J

z[em] z[cm] z[cm] z[cm]

— Num. — EXD. == CO;  ereer H,0 —-- Soot

Figura 7.9: Perfiles axiales de radiancia a lo largo de la linea central (» = 0) para la llama Yale 80. Linea azul continua:
Simulacion total. Linea roja: Experimento.

Los resultados obtenidos en los filtros 1 y 2, se observan una predominancia principalmente por
la emision del CO;. En el filtro 2, se observa una concordancia en la tendencia entre la simulacién y los
resultados experimentales, confirmando que la sefal en esta banda proviene mayoritariamente de dicho gas.
No obstante, se registra una discrepancia en el decaimiento radial hacia la periferia (» > 0,4 cm), donde la
simulacién tiende a sobreestimar la radiancia. Un comportamiento similar se aprecia en el Filtro 1, donde
los perfiles muestran una coincidencia satisfactoria en la ubicacién de los maximos, replicando con éxito la
estructura de la pluma térmica.

Posteriormente, al examinar los filtros 3 y 4, se confirma que la sefial en el niicleo de la llama esta
dominada casi exclusivamente por la radiacion del hollin, la cual supera en més de un orden de magnitud a la
contribucién molecular del H,O. Los perfiles simulados exhiben una clara morfologia anular con maximos en
r = 0,2 cm, coincidiendo con precisién espacial con los datos experimentales. Esta concordancia geométrica
valida la capacidad del modelo para predecir la estructura principal del anillo de hollin. Sin embargo, un
aspecto relevante surge al analizar la zona externa de la llama (» > 0,4 cm). En los datos experimentales de
ambos filtros, se observan mdximos locales que no son capturados por el modelo numérico. En esta region
periférica, donde la sefial del hollin es débil, la presencia de otras especies se vuelve detectable. En el Filtro
4, este aporte podria atribuirse a la emisién de H,O. Para el Filtro 3, la especie responsable de estos picos
experimentales es menos evidente; no obstante, dada la ubicacién espectral, se considera que podria tratarse
de la contribucién del CO u otros productos de la combustién no contabilizados en el peso radiativo de la
simulacién en esa zona.
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7.3.2.2. Andlisis en el punto de maxima concentracién de CO; (Xco, max)
De manera andloga, se evalud el desempefio del modelo en las coordenadas donde la simulacién
predice la mdxima concentracién de productos de combustion gaseosos. Para la llama Yale 80, este pico de

fraccién molar de CO; (Xco,,max) € localiza sobre la linea central (r = 0) a una altura de z = 7,14 cm.

102 Filtro 1 ppate: Filtro 2 <10 Filtro 3 1073 Filtro 4

0.0 0.2 0.4 0.6 08 0.0 0.2 0.4 0.6 08 0.0 0.2 0.4 06 08 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8
rlcm] rlcm] rlem] rlem]

—— Num. = Exp. ==+ CO; e H,0  —:+ Soot

Figura 7.10: Perfiles radiales de radiancia espectral evaluados a la altura de maxima concentracién de CO, (z = 7,14 cm).
Linea azul continua: Simulacién. Linea roja: Experimento. Las lineas azules discontinuas indican la contribucién por
especies.

le=2 Filtro 1 le=2 Filtro 2 le=2 Filtro 3 le=2 Filtro 4

24

w

cm?sr

1

0.8

— NumM. — EXP. ==- CO;  eeee H,0 —-- Soot

Figura 7.11: Perfiles axiales de radiancia a lo largo de la linea central (r = 0) para la llama Yale 80, destacando la
evolucion de la columna de gases calientes.

En los filtros 1 y 2, se confirma la fuerte influencia del CO,, comportamiento consistente con lo
observado previamente para la llama Yale 32. No obstante, destaca una discrepancia significativa en el
filtro 1, donde la radiancia experimental supera en casi el doble a los resultados numéricos. Una de las
hipétesis principales para esta subestimacion es la omisién de especies radiativamente activas en el modelo
que presentan una emision significativa en este rango, tales como el monéxido de carbono (CO). Asimismo,
el desglose por especies indica que, aunque el CO, es predominante, el aporte del H,O es mds notorio en este
canal que en el resto de los filtros analizados.

Por otro lado, el filtro 2 indica una mayor concordancia en la morfologia y magnitud de ambos perfiles,
a pesar de que la simulacién presenta una ligera sobreestimacion de la radiancia. Esta mayor estabilidad en el
ajuste se debe a que la ventana coincide con el pico de absorcién fundamental del CO,, lo que genera un
régimen de mayor opacidad que reduce la sensibilidad del filtro ante incertidumbres en la concentracién de
especies secundarias. De esta forma, el Filtro 2 actda como una validacién robusta de la estructura térmica
de la llama, mientras que el Filtro 1 actia como un indicador més sensible de la composicién quimica y la
presencia de especies no contabilizadas.

En cuanto a los filtros 3 y 4, los valores calculados por la simulacién resultan considerablemente
bajos en comparacion con los datos experimentales. En el filtro 3, la sefial numérica es impulsada por una
contribucién combinada de hollin y vapor de agua, mientras que en el filtro 4 la predominancia del hollin es
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casi absoluta. La diferencia en magnitud indica que, en estas llamas de baja intensidad (Yale 32), la medicién
experimental captura un nivel de ruido ambiental que no es considerado en el modelo numérico. Por lo tanto,
cuando la sefial util de la llama es reducida en estas longitudes de onda, el ruido del sistema domina la
comparacion, impidiendo que los perfiles experimentales converjan al nivel de intensidad predicho por la
simulacién.

Finalmente, al extender el andlisis hacia los perfiles axiales, se observa una tendencia morfol6gica
coherente a lo largo de los cuatro filtros, lo que confirma una estructura esta bien definida en todo el espectro
infrarrojo. Se ratifica que el H,O mantiene una participacion transversal en todas las ventanas analizadas,
actuando como un aporte secundario al CO,, en los filtros de hollin su presencia se vuelve fundamental para
definir la sefial en las regiones de post-reaccidon donde la carga de particulado ha disminuido por procesos de
oxidacion.

7.4. Analisis detallado de la contribucion por especies

Una vez validada la precision espacial del modelo, es fundamental descomponer espectralmente la
sefial para comprender que especies dominan en cada banda de la cdmara. Este anélisis permite determinar la
"pureza"de cada filtro y evaluar posibles interferencias cruzadas (crosstalk) entre la radiacién gaseosay la
incandescencia del particulado.

7.4.1. Analisis por variables en llama Yale 32

La Figura 7.12 presenta los mapas de radiancia desglosados espacialmente para las especies estudiadas
CO,, H,0 y hollin. Complementariamente, la Figura 7.13 cuantifica la contribucién porcentual relativa de
cada especie en los puntos de maxima concentracién de CO,, H,O y hollin.
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F1 F2 F3 F4

I[Wcm~2sr1] I[Wcm™2sr1] I[Wcm~2sr1] 1[Wcm~2sr71]
6 10-2 7 7 10~

aa

CO;

CO;
z [cm]

Hzo
z [cm]

Soot
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Figura 7.12: Desglose espacial de la radiancia espectral simulada para la llama Yale 32. Las filas representan la
contribucidn aislada de cada especie (CO,, H,O, Hollin) y las columnas corresponden a los cuatro filtros de la cimara.

Max CO, Max H,0 Max Soot

100%! 0%

99% 1%

Figura 7.13: Contribucion relativa porcentual de cada especie a la sefial total integrada en cada filtro. El andlisis se
realiza en tres coordenadas distintas: (Izq.) Punto de mdximo CO;; (Centro) Punto de maximo H,O; (Der.) Punto de
maximo Hollin. Cédigo de colores: Azul (CO,), Naranjo (H,O), Amarillo (Hollin).

Del andlisis conjunto de estas figuras se desprenden tres conclusiones determinantes para la metodolo-
gia de diagnéstico.

Como se observa en la primera fila de la Figura 7.12, la emisién de CO, domina espacialmente en los Filtros
1 y 2. Esto se corrobora cuantitativamente en la Figura 7.13, donde el CO; representa entre el 94 % y el
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100 % de la sefial en estas bandas. Esto valida el uso de F1 y F2 para la recuperacion de temperatura de gas y
concentraciéon de CO, con minima interferencia de otras especies en esta llama de baja carga.

En los mapas 2D, las filas correspondientes a CO, y H,O aparecen completamente oscuras para la columna
F3, indicando una muy baja emisién gaseosa en esta banda. El grafico de barras de Max Soot confirma
esto. En la regién de maxima formacién de particulas, el 99 % de la sefial capturada por el Filtro 3 proviene
exclusivamente de la incandescencia del hollin. Esta caracteristica convierte al Filtro 3 en el canal més robusto
para determinar la fraccién volumétrica de hollin (f;) sin necesidad de correcciones por interferencia de gas.
A diferencia del Filtro 3, el Filtro 4 presenta un comportamiento hibrido. Aunque captura la radiacién del
hollin, los mapas de intensidad revelan una contribucién brillante y extensa del vapor de agua (H,O) en la
base de la llama. El impacto cuantitativo de esta interferencia se aprecia en el panel derecho de la Figura 7.13,
incluso en la ubicacién de maximo hollin, el vapor de agua (barra naranja) aporta aproximadamente un 37 %
de la sefial total, compitiendo con el 61 % del hollin.

Esto demuestra que, en llamas con baja carga de hollin (como Yale 32), no se puede asumir que la sefial
del Filtro 4 proviene solo de particulas. Utilizar este filtro para calcular temperatura de hollin sin descontar
previamente la contribucién del agua induciria errores significativos en la medicion.

7.4.2. Anadlisis por variables en llama Yale 80

La Figura 7.14 presenta los mapas de radiancia desglosados espacialmente para las tres especies
estudiadas (CO,, H,O y hollin) en la llama Yale 32. Complementariamente, la Figura 7.15 cuantifica la
contribucion porcentual relativa de cada especie en los puntos de méxima concentracion.
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F1 F2 F3 F4
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Figura 7.14: Desglose espacial de la radiancia espectral simulada para la llama Yale 80. Las filas representan la
contribucidn aislada de cada especie (CO,, H,O, Hollin) y las columnas corresponden a los cuatro filtros de la cimara.

Max CO; Max H,O Max Soot

0.06

0.05

93% 0% 7%

0% 0%100%

0% 0%100%

0.01

0.00

Figura 7.15: Contribucion relativa porcentual de cada especie a la sefal total integrada en cada filtro. El andlisis se
realiza en tres coordenadas distintas: (Izq.) Punto de mdximo CO,; (Centro) Punto de maximo H,O; (Der.) Punto de
méximo Hollin. Cédigo de colores: Azul (CO,), Naranjo (H,0), Amarillo (Hollin).

Al replicar el andlisis de descomposicién espectral para la llama Yale 80, se evidencia un cambio
radiativo fundamental. A diferencia del caso anterior, la radiacién de cuerpo gris generada por la incandescen-
cia del hollin se vuelve lo suficientemente intensa como para competir con, e incluso dominar, las bandas de
emision de los gases. Las Figuras 7.14 y 7.15 revelan lo siguiente:

Mientras que en la llama Yale 32 los filtros de onda corta eran exclusivos para el CO,, en la Yale 80 se observa
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una intrusién severa del continuo térmico. El grafico muestra que, en las regiones de alta concentracion de
particulas, el hollin aporta el 47 % de la sefial total en el Filtro 1 y el 11 % en el Filtro 2. Esto invalida la
asuncion de que F1 y F2 son canales "limpios"de gas. Cualquier intento de calcular la concentracién de CO,
sin descontar previamente la contribucion del hollin resultard en una sobreestimacién masiva de la densidad
del gas. A pesar del incremento en la carga térmica y la densidad de especies, el Filtro 3 mantiene su calidad
como el canal mas selectivo del sistema. Los mapas de radiancia confirman que las especies gaseosas no
emiten en esta banda (filas superiores oscuras en columna F3), y el gréfico de barras indica que el 100 % de
la sefial en la zona de las alas proviene exclusivamente del hollin. Esto reafirma al Filtro 3 como el ancla
principal para la recuperacién de f,, siendo insensible tanto a la interferencia del gas como al cambio de
régimen de la llama. Se observa un fenémeno opuesto al caso Yale 32 respecto a la interferencia del agua.
Debido a que la emisividad del hollin escala con su concentracion, la sefial del particulado en Yale 80 se
vuelve tan intensa que opaca la contribucién del vapor de agua. En el panel Max Soot, el hollin representa
ahora el 94 % de la sefial del Filtro 4 (comparado con el 61 % en Yale 32), reduciendo la contribucién
relativa del agua a un marginal 6 %. En regimenes de alta opacidad, el Filtro 4 mejora su utilidad como canal
secundario de hollin, aunque la correccidén por agua sigue siendo necesaria para mantener la precision en el
ntcleo de la llama.

7.5. Analisis de Sensibilidad

Para evaluar la estrategia de inversién y ver la influencia de las distintas variables en la sefial capturada,
se utiliza el coeficiente de elasticidad (E((;)). Este parametro adimensional cuantifica la sensibilidad relativa
de la radiancia integrada ante perturbaciones en las variables de estado termoquimicas. Matematicamente, se
define como el cociente entre la variacién porcentual de la intensidad de salida y la variacién porcentual de la
variable de entrada. Siguiendo la metodologia establecida, este cdlculo se efectia aplicando una perturbacién
controlada del 10 % en el pardmetro de interés (Xco,,.Xm,0./v ¥ T):

o AID D A
B9 ~ AT 00 2% 10 (7.1)
A/ ¢
Donde:
s ]V es la radiancia integrada total en el filtro ;.

= AIY es la variacién de intensidad resultante en dicho filtro.

= ¢ representa la variable de estado perturbada, siendo ¢ € {T, Xco,, Xu,0. /v }-

El valor 0,10 representa la variacioén controlada del 10 % impuesta en el sistema.

El valor numérico de E;j ) permite determinar que tanto afecta una variacion del 10 % en la entrada al resultado
final. La interpretacion se clasifica en tres regimenes:

1. Alta Sensibilidad (E > 1):
Si el coeficiente es mayor a la unidad (por ejemplo, E =~ 2,0), indica que el sistema amplifica la
perturbacién. En este caso, un error del 10 % en la variable de entrada provocaria un error del 20 % en
la senal medida.

2. Sensibilidad Lineal (£ ~ 1):
Un valor cercano a 1 indica que el cambio en la sefial es proporcional al cambio en la variable.

3. Baja Sensibilidad (E <« 1):
Si el coeficiente es cercano a cero (por ejemplo, E < 0,2), significa que la perturbacién del 10 % en
la variable apenas afecta la sefial de la cAmara. Esto indica que el filtro no se ve afectado por dicha
especie.
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7.5.1. Llama Yale 32

La Figura 7.16 resume los coeficientes de elasticidad calculados para la llama Yale 32. Este andlisis
permite jerarquizar que variables dominan la sefial en cada banda espectral.

Elasticity Analysis - Yale32 Flame (10% Parameter ¢ Variation)

F1 F2 F3 F4

TF+00 & = Xro0] [ +0.0 [ 05 1 [— 0.9
CO2 | +0.0 T F +0.0 +0.0 1 I 0.5
H20 | +0.0 1 b +00 | +0.1 1 E— 0.8
Soot | +0.0 1 I +00 1 +0.0 1 — 0.4

T e 0.9 ¢ = Xcoo e 108 +0.0 1 0.1
CO2 \m +0.7 1 e +0.8 1 1 +0.0
H20 e +0.8 EEeeeee——— 08 +0.0 1 B +01
Soot +0.7 +0.8 1 +0.0

Tr ¢ = Xts — 0.5 1 +0.0
CO2§ +0.0 [ +0.0 — 1.0 1 — 0.4
H20 | +0.0 — 0.0 m 01
Soot i +0.1 b +00 — 1.0 1 — 0.6

T e +16 § = X e +0.9 P +2.0 e 2.0
CO2 —— 1.8 1 eeeeee———— +10 e 23 e +2.4
H20 +1.6 1 +0.8 1 +2.1 1 +2.0
Soot [EE—— 1.7 1 e +0.9 e 23 E— 2.4

0 1 2 0.0 0.5 1.0 0 1 2 3 0 1 2 3
Total Intensity Elasticity Total Intensity Elasticity Total Intensity Elasticity Total Intensity Elasticity

Figura 7.16: Andlisis de elasticidad para la llama Yale 32. Las barras representan la respuesta de la intensidad en cada
filtro (F1-F4) ante un aumento del 10 % en la variable indicada por el color: Rojo (T'), Azul (Xco,), Verde (Xn,0) y Gris
(f1)- Los valores se evaluaron en las ubicaciones de maxima concentracion de cada especie.

Del analisis de estas sensibilidades se desprenden en todos los filtros, la temperatura (7') presenta los
coeficientes de elasticidad mds altos, con valores que oscilan entre +1,6 y +2,4. Esto indica que la radiancia
es extremadamente sensible a cambios térmicos, comportidndose de manera no lineal (consistente con la
Ley de Planck). En términos précticos, esto implica que la temperatura es la variable gobernante de la sefial.
Por lo tanto, cualquier error en la estimacion de T se propagard amplificadamente a las concentraciones de
especies.

Los filtros de onda corta (Filtro 1 y 2) muestran una sensibilidad significativa y selectiva al diéxido de
carbono CO,. En F1 y F2, la elasticidad del Xco, alcanza valores de +0,7 y +0,8 respectivamente, mientras
que la sensibilidad al hollin (barras grises) es despreciable en esta llama de baja carga. Esto confirma que
F1 y F2 son canales robustos para recuperar la concentracién de CO; una vez que la temperatura ha sido
acotada.

El andlisis de elasticidad corrobora la contaminacién del Filtro 4 observada en los mapas de radiancia.
Aunque este filtro es sensible al hollin (barra gris con E ~ 0,6 en la zona de hollin), presenta una sensibilidad
atin mayor al vapor de agua (barra verde, E = 0,8). Esto demuestra mateméaticamente que F4 no puede
considerarse un canal exclusivo de hollin en la llama Yale 32; la sefial es una mezcla competitiva donde la
variacién por H,O puede enmascarar la contribucién del particulado.

A diferencia de F4, el Filtro 3 muestra una elasticidad casi nula para el CO, y muy baja para el H,;O,
manteniendo una sensibilidad positiva al hollin (E = 1,0 en la zona de maximo soot). Esto refuerza la
conclusién de que F3 es el canal espectralmente mas adecuado para aislar la fraccién volumétrica de hollin
(f,) en llamas de difusion.

7.5.2. Llama Yale 80

Al extender el andlisis de sensibilidad a la llama Yale 80, se observa lo siguiente en la figu-
ra7.17:
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Elasticity Analysis - Yale80 Flame (10% Parameter ¢ Variation)

F1 F2 F3 F4
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Figura 7.17: Andlisis de elasticidad para la llama Yale 80. Las barras representan la respuesta de la intensidad en cada
filtro (F1-F4) ante un aumento del 10 % en la variable indicada por el color: Rojo (T'), Azul (Xco,), Verde (Xu,0) y Gris
(f,)- Los valores se evaluaron en las ubicaciones de maxima concentracion de cada especie.

Si bien la temperatura mantiene su rol como la variable dominante en todos los canales, con coeficientes de
elasticidad que alcanzan valores de hasta +2,6, la influencia del hollin deja de ser un fenémeno localizado
para convertirse en un factor de peso en todo el espectro infrarrojo.

Una diferencia fundamental respecto al caso de baja carga es la intrusion de la sefial del hollin. Mientras que
en la llama Yale 32 la sensibilidad al hollin en los filtros 1 y 2 era practicamente nula, en la Yale 80 se registran
elasticidades no despreciables para f, en estas bandas (barras grises con valores cercanos a +0,4 en F1). Esto
implica que, en llamas con alto material particulado, la radiacién del cuerpo gris es lo suficientemente intensa
como para competir con la emisién molecular del CO,. En consecuencia, para calcular la concentracion
de gases en este régimen, no es posible considerar que el filtro es exclusivo para el gas. Es indispensable
descontar matemadticamente la interferencia del hollin para evitar errores en la medicién de las especies
gaseosas.

Por otro lado, el comportamiento de los filtros de menor longitud de onda (F3 y F4) confirma una mayor
dominancia de la radiacién del hollin en comparacién con el resto de los filtros. En particular, en el filtro 4
se observa un cambio de jerarquia respecto al caso anterior. La sensibilidad al hollin (elasticidad (= +0,9))
supera a la del vapor de agua (elasticidad (= +0,2)) por un margen del orden de (= +0,2), lo que evidencia que
este canal es mds sensible al hollin que a H,O. No obstante, la temperatura se mantiene como una variable
clave dentro del andlisis de sensibilidad, influyendo de manera transversal en la radiancia y en la respuesta
del modelo.

Esto significa que, a diferencia de la llama limpia donde el agua generaba una fuerte interferencia, en la Yale 80
la sefial del Filtro 4 proviene mayoritariamente de la incandescencia de las particulas. Esto define la estrategia
de calculo, dado que la sefial de hollin es tan fuerte y clara en estas bandas, se debe priorizar el célculo de la
fraccién volumétrica de hollin (f,) usando estos filtros, antes de intentar resolver las concentraciones de gases
que tienen una sefial mds débil.

2|

56 Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias ==



CAPITULO 8. CONCLUSIONES Y DISCUSIONES

3 Conclusiones y discusiones

El presente trabajo logré desarrollar y validar integralmente una metodologia de modelado directo
para la simulacién de la radiancia espectral infrarroja en llamas de difusién laminares. Al acoplar los campos
termoquimicos generados por el cédigo CoFlame con un modelo de transferencia radiativa linea a linea (LBL)
y la respuesta instrumental de una cdmara multiespectral, se establecié un marco robusto para interpretar
la sefial fisica de la combustién. La comparacién cuantitativa con mediciones experimentales en llamas de
etileno de baja (Yale 32) y alta (Yale 80) carga de hollin permiti6 extraer conclusiones determinantes sobre la
fisica de la llama y las limitaciones de los sistemas de diagndstico Optico actuales.

Desde una perspectiva morfoldgica, el modelo demostré una alta fidelidad en la reproduccién de la topologia
de la llama, validando la precisién del transporte de especies y particulas predicho por la simulacién numérica.
En el caso Yale 32, el modelo replicé correctamente la estructura de la pluma térmica gobernada por la
difusién gaseosa. Mds notable atn fue el desempefio en el régimen critico de Yale 80, donde la simulacion
captur6 con precision la transicidn espacial del hollin: desde la estructura anular de “doble pico” en la base
(r = 0,2 cm), caracteristica de las zonas de nucleacion y crecimiento superficial, hasta el cierre de la llama
en el eje central a mayor altura (z = 7,14 cm), consistente con la fisica de oxidacién en la punta de la llama.
Esta concordancia geométrica confirma que el modelo resuelve adecuadamente la ubicacién de las zonas de
reaccién, independientemente de la carga de particulado.

En cuanto al comportamiento espectral, el estudio reveld que la asuncion tradicional de filtros monocromaéticos
es insuficiente para llamas complejas. Se demostré que el Filtro 4, usualmente destinado a medir la temperatura
del hollin, presenta una naturaleza hibrida: sufre de fuertes interferencias por bandas calientes de vapor de
agua (H,O) en llamas limpias, pero pasa a ser dominado por la incandescencia del particulado en regimenes
de alta carga (Yale 80), invirtiendo su jerarquia espectral. Asimismo, se identific6 un fenémeno critico en las
llamas sucias: la radiacién de cuerpo gris del hollin genera sefial de fondo significativa incluso en los filtros
de onda corta (F1 y F2), disefiados tedricamente para el CO;. En contraste, el Filtro 3 emergié como el canal
espectralmente mas robusto, mostrando una sensibilidad casi nula a las especies gaseosas y una respuesta
exclusiva a la fraccién volumétrica de hollin (f,), validindose como el candidato éptimo para aislar la sefial
de particulas.

El andlisis de sensibilidad mediante coeficientes de elasticidad permitié establecer una jerarquia inmutable
en las variables de estado: la temperatura (7') es el factor gobernante en todos los filtros, con una respuesta
altamente no lineal y amplificada que supera a la influencia de las concentraciones de especies. Sin embargo,
se observé un cambio de régimen fundamental al pasar de Yale 32 a Yale 80. Mientras que en llamas limpias
los filtros responden selectivamente, en llamas de alta opacidad la elasticidad respecto al hollin (f,) deja de ser
un fenémeno localizado para convertirse en un peso significativo en todo el espectro infrarrojo, contaminando
incluso los canales de gas. Aunque persisten discrepancias en la magnitud absoluta de la radiancia para
el caso Yale 80, donde el modelo tiende a subestimar los picos de intensidad experimental, sugiriendo la
necesidad de refinar la cinética de formacién de hollin o sus propiedades 6pticas complejas, la tendencia
estructural se mantiene correcta.

Finalmente, estos hallazgos tienen implicancias directas para la futura resolucién del problema inverso (tomo-
graffa). Se concluye que no es viable recuperar campos de concentracién tratdndolos de forma independiente o
simultdnea con la misma prioridad. La evidencia sugiere la adopcién imperativa de una estrategia de inversion
escalonada : restringir primero el campo térmico debido a su dominancia, seguido por la determinacién de la
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carga de hollin utilizando preferentemente el Filtro 3, y finalmente resolver las especies gaseosas aplicando
una correccién matematica que descuente la contribucién del continuo de fondo. Ademads, el uso de méscaras
espaciales que exploten la separacidn fisica entre el nicleo gaseoso y el anillo de hollin se presenta como una
herramienta esencial para mejorar la convergencia y robustez de los algoritmos de reconstruccién.

8.1. Trabajos Futuros

A partir de la validacién del modelo directo (Forward Model) y los hallazgos sobre la sensibilidad
espectral presentados en esta tesis, se abren nuevas lineas de investigacion orientadas a resolver el problema
inverso con mayor precision. El siguiente paso natural en esta direccién es la implementacién de técnicas de
aprendizaje automdatico (Machine learning) para abordar la desagregacion espectral. Dado que el presente
trabajo ha generado una base de datos robusta de imagenes sintéticas validadas fisicamente, se propone
utilizar estos campos simulados para el entrenamiento de redes neuronales profundas. El objetivo es que estos
algoritmos aprendan a desacoplar la contribucién del hollin de la de los gases basandose en la morfologia y la
correlacion entre canales, permitiendo obtener mapas de concentracién de especies directamente a partir de las
imédgenes experimentales, incluso en zonas de fuerte superposicion espectral donde los métodos tradicionales
fallan.

Otra alternativa, es que se propone una metodologia de inversién robusta basada en la generacién de una
base de datos sintética de radiancia. Dado que el problema inverso es inherentemente mal condicionado, esta
estrategia consiste en realizar un barrido exhaustivo de combinaciones de las variables de estado (temperatura
y concentracién) dentro de un rango fisico factible, calculando para cada par la intensidad tedrica esperada
mediante el modelo directo. Esta metodologia aprovecha la selectividad espectral demostrada en este estudio
(por ejemplo, la dominancia exclusiva del CO; en el Filtro 2) para restringir el espacio de biisqueda. Al
comparar la intensidad experimental medida en dicho filtro con la base de datos pre-calculada, se identifican
las combinaciones especificas de termodindmica que minimizan el error residual. Si bien este enfoque de
optimizacién global conlleva un costo computacional elevado debido a la necesidad de simular un gran
nimero de escenarios, ofrece una ventaja critica sobre los métodos iterativos tradicionales: garantiza la
identificacién de la regién de solucidn global sin depender de condiciones iniciales, proporcionando un mapa
de certeza que vincula univocamente la intensidad medida con los posibles estados termoquimicos de la
Ilama.

En el ambito experimental, se proyecta extender la aplicabilidad de la metodologia a configuraciones mas
complejas, especificamente a llamas de pool-fire. Aunque estos sistemas presentan un comportamiento
transitorio y turbulento, se aprovechard su propiedad de axisimetria estadistica promediada en el tiempo
para intentar reconstruir sus campos escalares medios, lo cual podria requerir refinar el modelo de radiacion
para considerar los efectos de las fluctuaciones turbulencia-radiaciéon. Asimismo, para garantizar la genera-
lizacién del modelo, es necesario validar la metodologia en otras llamas laminares estables con diferentes
quimicas de formacién de hollin, tales como llamas de difusién de metano, propano o configuraciones de
contraflujo, evaluando si las constantes Opticas asumidas se mantienen precisas bajo diversas condiciones
estequiométricas.

Finalmente, se busca ampliar el alcance del diagndstico éptico para incluir la deteccién de especies contami-
nantes minoritarias de alto impacto ambiental, como los 6xidos de nitrégeno (NOx) y el monéxido de carbono
(CO). Esta linea de trabajo implicard analizar la viabilidad de incorporar filtros espectrales adicionales en
el infrarrojo medio o cercano, y evaluar mediante andlisis de sensibilidad si la sefial de estas especies es
distinguible del intenso fondo térmico generado por el hollin y el CO, en las condiciones de operacién
estudiadas.
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