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Resumen

Los modelos de flamelet permiten la simulacién de llamas turbulentas a un costo
computacional relativamente bajo. Esto se consigue pretabulando estructuras laminares
sencillas que son posteriormente utilizadas para reconstruir llamas més complejas. Para
la generacion de las estructuras requeridas para estas librerias, diversas ecuaciones
de flamelet han sido desarrolladas, pero, para llamas de spray, un set de ecuaciones
general y cerrado atin no ha sido derivado.

En esta tesis se obtiene un sistema de ecuaciones, que si bien no es general, puede
ser resuelto de forma autosuficiente para una configuracion de flujos opuestos. Los
términos presentes en la formulacién general, que hasta ahora permanecian abiertos,
son el gradiente de la velocidad por la densidad y las fuentes debido a la evaporacion.
Para cerrar el primero se emplea la similaridad de la configuracién para transformar
la ecuaciéon de momento a espacio de flamelet, mientras que para la fase liquida se
trabaja con un modelo de evaporacion Lagrangiano, el cual es reescrito en término de
la fraccién de mezcla como coordenada.

Posteriormente se evaltia el desempefio de los modelos de clausura propuestos tanto
de forma conjunta como independiente. Para esto se simulan 4 llamas con distintos
strain rate. De acd se concluye que ambos modelos funcionan bien, pudiendo replicar
los resultados obtenidos de un sistema de ecuaciones en el espacio fisico, a pesar de
que el modelo completo presenta atin desafios de cardcter numérico en términos de su
estabilidad. Finalmente se sugiere una simplificacién asumiendo que la velocidad de la
gota es la misma que la del gas, suposiciéon que parece adecuada en miras a generar

librerias de flamelet en base a este set de ecuaciones.

Palabras Claves: flamelets en spray, llamas de flujos opuestos, difusién diferencial,

modelos de evaporacion
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Capitulo 1

Introduccion

La combustién estd presente en una gran cantidad de procesos industriales,
ejemplos de esto son los motores de combustién interna o turbinas a gas para la
generacion de energia, hornos industriales o cimaras de combustion para la generacion
de energia térmica, entre muchas otras aplicaciones. El crecimiento econémico, en
general, va de la mano con un mayor consumo energético, y para satisfacer esta
demanda, de acuerdo a la International Energy Agency (IEA), las fuentes de energia
basadas en la quema de combustibles fosiles, carbon, petréleo y gas natural, son quienes
cubren la mayor parte, eclipsando otro tipo de energias como la nuclear, edlica, solar
entre otras.

A pesar del creciente desarrollo de las energias renovables no convencionales, los
combustibles fésiles contindan dominando la matriz energética mundial, abarcando
mas del 80 % de esta, mds aun, si se consideran aquellos que no son de origen f6sil, la
cobertura es cercana al 90 %. Ademas, se estima que las reservas mundiales den a basto
para varias décadas més [1], y cada dia se descubren nuevas. De estos combustibles
fosiles, casi un tercio se encuentran en fase liquida en la naturaleza, los que son
ampliamente usados en la industria, ya sea por ventajas frente a los gaseosos o solidos
en temas de seguridad, facilidad de implementacidn, transporte y almacenamiento [1].
Ademads varios biocombustibles se producen en esta fase, tales como el etanol, butanol,
entre otros. El mecanismo mds comin mediante el cual es utilizado un combustible
liquido es mediante su atomizacién al ser inyectado a una cdmara de combustion, lo
que da a lugar a lo que se conoce como “spray”. Este método de inyeccién conlleva
grandes complejidades como las interacciones gotas/turbulencia o la transferencia de

calor entre las fases, entre otros. Esto, sumado a los extensos mecanismos de reaccion
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Figura 1.1: Consumo mundial de Energia en Millones de Toneladas [1]

involucrados y la turbulencia propia de flujos a alta velocidad, lo que implica que el
entendimiento de este proceso sea sumamente complejo, donde una gran cantidad de

fendmenos, tanto fisicos como quimicos, interactdan entre si.

La combustién va a jugar sin lugar a dudas, un rol determinante durante las
proximas décadas, debido a que existen procesos de combustion en la industria que son
irreemplazables, como aquellos que requieren elevadas temperaturas, en ocasiones,
superando los 1000°C, o aquellos donde se requiera una potencia muy elevada, como
en los motores de cohetes. Pero incluso en aplicaciones mds cercanas como los motores
de combustion interna, la combustion estd lejos de desaparecer. En este dltimo caso
las motores eléctricos han ido recientemente ganado una gran popularidad, debido
a la ausencia de emisiones de gases contaminantes, pero esto no ha provocado la
desaparicion de los motores de combustién interna, al contrario, han potenciado su

desarrollo, debido a que estos aun tienen un amplio margen de mejora tanto en su
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consumo como en el control de emisiones. Para esto, una serie de tecnologias se han
estado desarrollando en los ultimos afos, como los motores hibridos, desconexion
de cilindros, compresion variable, embriague electronico y la implementacién de
combustibles alternativos.

En la actualidad, varios paises (incluido Chile) estan promoviendo el desarrollo de
tecnologias de combustion, basadas en el uso del hidrégeno verde como combustible,
dado que la combustién de este elemento estd completamente exenta de la produccién
de contaminantes. Este tipo de desarrollos requiere mds investigacion fundamental y
un mejor entendimiento de la fisica y quimica involucradas.

Es de aqui que el estudio de los procesos de combustion sean sumamente

importantes de cara a la generacidn energética en el futuro.

1.1. Desafios de la modelacion de la combustion

Las simulaciones numéricas tienen una serie de ventajas que las hacen preferibles
a los experimentos al momento de estudiar la factibilidad técnica, medioambiental
y econdmica de, por ejemplo, dispositivos de combustion. En primer lugar, las
simulaciones son considerablemente mas econdmicas, evitando la necesidad de
costosos sets de pruebas y la manufactura de los dispositivos requeridos para estos.
Ademads, estos permiten determinar la influencia de distintos pardmetros de forma
aislada, lo cual es inviable en experimentos. Adicionalmente, estos nos pueden entregar
informacién de todas las escalas del problema, lo que, nuevamente, no es posible a
través de otro tipo de pruebas [3-9].

Por desgracia, los procesos de combustion son muy complejos y presentan una
gran cantidad de problemas asociados a su simulacién. De hecho durante las dltimas
décadas no se han escatimado esfuerzos en investigaciones sobre el tema [5-9]. Esta

complejidad radica en dos de las caracteristicas fundamentales de la combustion,

i) Esta acopla diversas dreas de la fisica y la quimica que deben ser estudiadas,
como, la mecéanica de fluidos, termodindmica, transferencia de masa y calor y

cinética quimica, donde todas presentas sus propias dificultades.

i1) La naturaleza multi-escala de esta, tanto temporal como espacial (ya que la

quimica puede llegar a desarrollarse en espacios de tiempo muy reducidos y
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a nivel molecular, mientras que la fisica del flujo tiene tiempos de transicién

considerablemente mayores y se desarrolla en escalas espaciales mayores).

Si a esto se le suma que el combustible puede ser inyectado en fase liquida,
se agregan a las simulaciones numéricas problemas relacionados con los procesos
de atomizacion, la dindmica de la gota, calentamiento y evaporacion de la misma,
interaccion entre ambas fases, ademds de tener que considerar las escalas temporales y
espaciales de la fase liquida [10, 11]. Todo esto se traduce en un sistema con una gran
cantidad de ecuaciones diferenciales parciales fuertemente acopladas, el cual es muy
dificil de resolver.

La modelacién de procesos de combustion de sprays es un drea de investigacion
muy activa y con una gran cantidad de dificultades sin resolver [10, 11]. Entre estos, uno
de los problemas que auin se encuentra sin solucién es el relacionado con los procesos
de inyeccién y atomizacion del combustible. De hecho, en la mayoria de los trabajos,
se evita este problema considerando que el combustible estd completamente atomizado
antes de iniciar la combustién. Para esto se utiliza la distribucion para el tamaifio inicial
de gotas de datos experimentales.

Por otro lado, en la mayoria de las aplicaciones se encuentra presente la turbulencia,
fenémeno que es comtinmente descrito como el problema mas grande sin resolver de la
mecanica clasica [12, 13]. El desarrollo de modelos de turbulencia es un tema bastante
complejo. En combustion, ademds, deben considerarse flujos reactivos, los que para
su modelacion requieren tantas ecuaciones de transporte como especies quimicas estén
involucradas en el mecanismo de reaccion, ecuaciones que poseen términos fuentes que
no estdn cerrados. Esto implica que la modelacion de la combustion turbulenta requiera
modelos adicionales [10, 11].

Dentro de los modelos existentes para considerar mecanismos de reaccion en
simulaciones de flujos turbulentos, los més sencillos son aquellos que consideran una
quimica infinitamente rdpida, ya que gracias a esta suposicion se tiene unicamente una
reaccion, lo que suele llamarse quimica de un paso [3, 14]. En este modelo se agregan
solo 3 nuevas variables que deben ser modeladas a través de sus correspondientes
ecuaciones de transporte, lo cual no implica un aumento de costo computacional
considerable. Ahora bien, este modelo, s6lo es aplicable para llamas no pre mezcladas,
ademds el precio a pagar por un modelo tan sencillo es que la prediccion de
contaminantes es deficiente.

Ademas, si se desea modelar la generacion de contaminantes de una manera precisa,



1.2. Modelos y ecuaciones de flamelet 5

es necesario implementar mecanismos de reaccion detallados, los cuales involucran una
enorme cantidad de especies y reacciones quimicas, incluso para los combustibles mas
sencillos. Esto aumenta drasticamente los tiempos computacionales y para aplicaciones
précticas se hace completamente inviable, especialmente para llamas turbulentas.

Esto dltimo remarca la necesidad de implementar mecanismos de quimica
detallada, los cuales permiten la prediccion de dichos contaminantes de mucha mejor
manera. Existen una gran variedad de modelos, como los modelos de clausura de
momentos condicionales (CMC) [15], los modelos de funciones de densidad de
probabilidad transportada (PDF) [16, 17], los modelos de acondicionamiento de
mapeo multiple (MMC) introducido por Klimenko y Pope [18], los modelos intrinsic
low-dimensional manifold (ILDM) [19], los modelos de manifold reaccién-difusion
(REDIM) [20], los modelos de flamelet, los cuales se datallardn a continuacidn,
entre otros. Todo esto sin mencionar la simulacion numérica directa, que resuelve
una ecuacion para cada especie involucrada en el mecanismo de reaccién, lo cual
es extremadamente costoso computacionalmente hablando, haciéndolo inviable para
cualquier aplicacién. Los modelos de flamelet en particular se caracterizan por su
extremadamente bajo costo computacional sin sacrificar calidad en las simulaciones,
es esta caracteristica tan interesante la que motiva su estudio en general, y en esta tesis

en particular.

1.2. Modelos y ecuaciones de flamelet

Los modelos de flamelet se basan en la idea de que cualquier llama turbulenta
puede ser reconstruida a partir de estructuras laminares mds sencillas, las que
llamaremos flamelets [21]. Gracias a esto es posible, durante las simulaciones de
llamas turbulentas, obtener los valores de las fracciones madsicas ponderando las
estructuras laminares en vez de tener que resolver una ecuacion diferencial parcial
para cada una de estas especies. De aqui que estos modelos reduzcan los tiempos
computacionales.

La idea es generar estas estructuras de llamas laminares a priori, pudiendo ser
tabuladas en funcion de uno o més pardmetros caracteristicos. Luego, para acceder
a estas estructuras es necesaria una funcién de densidad de probabilidad (PDF) para
los parametros caracteristicos, para de esta manera poder considerar los efectos de

fluctuaciones intrinsecos de la turbulencia [22].
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Figura 1.2: Representacion de flamelet unidimensional

Para la generacion de las estas librerias, tipicamente se consideran llamas simuladas
en el espacio fisico. Sin embargo en los ultimos afios se ha trabajado en la elaboracion
de ecuaciones de flamelet que permitan la elaboracién de dichas librerias con ayuda
de estas. Fisicamente un flamelet es una estructura esencialmente unidimensional,
donde la fisica se desarrolla preferentemente en una direccion, y en donde los efectos
tangenciales pueden considerarse despreciables. Matemdaticamente, las ecuaciones de
flamelet se obtienen a partir de la transformacién de las ecuaciones de transporte para
las especies quimicas y energia a un espacio unidimensional, comtinmente llamado
espacio de composicion y asumiendo efectos tangenciales y curvaturas pequefios. Las
ecuaciones de flamelet dependen directamente del sistema de coordenadas que se use
para realizar la transformacion, el que a su vez depende del régimen de combustion.

En la literatura se encuentran varios modelos y ecuaciones de flamelet que han
sido exitosamente probados y validados para llamas gaseosas [23—38], los que han
sido probado en llamas de spray [39—42], que por naturaleza son mds complejas.
Estas complejidades se deben a que en las ecuaciones de transporte para las especies
quimicas y energia aparecen términos relacionados con la evaporacién, que en este
nuevo espacio no se encuentran cerrados, ademds de la tasa de disipacion escalar,
término que se logré cerrar con éxito en llamas gaseosas a través de soluciones
analiticas, pero que no puede ser modelado de la misma forma en llamas de spray,
debido a la interaccién con la fase liquida. Para la tasa de disipacién escalar ya
han sido presentadas ecuaciones en espacio fisico, pero ninguna de ellas han sido

implementadas en espacio de composicion debido a su gran complejidad [43, 44].
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Recientemente se ha presentado [45] un nuevo set de ecuaciones de flamelet usando el
gradiente de la fraccion de mezcla en lugar de la tasa de disipacién escalar, emulando
lo hecho para llamas gaseosas [46]. Esta formulacidn representa la base sobre la que se

trabajard en esta tesis.

1.3. Objetivos

El objetivo principal de este trabajo es cerrar las ecuaciones de flamelet [45].
Las que tienen abiertos el gradiente de la velocidad por la densidad y los términos
relacionados con la evaporacion y la dindmica de las gotas. El primero de estos estd
presente en la ecuacion del gradiente de la fraccidén de mezcla, y serd cerrado a partir
de la ecuacion de momentum en espacio de flamelet. Esta ecuacion inherentemente esta
relacionada con la configuracién fisica del flujo, por lo que debe establecerse a priori
una estructura de llama sobre la cual trabajar. Para este trabajo se eligi6 la configuracion
de flujos opuestos, dado que es la llama que comunmente es usada en la generacion de
librerias. Ya que la configuracion de flujos opuestos es por naturaleza bidimensional,
ademads se incorporard una transformacion de similaridad para la coordenada radial. De
esta manera se puede expresar el gradiente de velocidad en funcién de una nueva y

Unica variable de similaridad.

== _

Figura 1.3: Configuracién de flujos opuestos, donde el lado izquierdo estd compuesto
por un spray transportado por un flujo de aire, y el lado derecho es un flujo gaseoso
(pudiendo ser de aire o combustible por ejemplo).
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Por otro lado, para los términos fuentes debido a la evaporacion, se trabajard con
un modelo lagrangiano para la descripcion de la fase liquida [47], al cudl se le realizard
un cambio de coordenadas al espacio de flamelet (manteniendo la bidimensionalidad),
tanto para las ecuaciones de la dindmica de la gota, como para la ecuaciéon de la
densidad del nimero de gotas.

Ambos modelos serdn probados individualmente para posteriormente acoplarlos
simultdneamente en un solver de flamelets, programado en Fortran [45], como un solo
modelo para llamas a contraflujo. Con esto se busca tener una formulacién completa y
autocontenida para este tipo de configuracion de llamas.

A continuacién se hard una revision de la literatura pasando por los distintos
modelos de flamelet, para seguir con las ecuaciones de flamelet y su estado actual. En
el capitulo 3 se presentan las ecuaciones que gobiernan la combustidn en espacio fisico
y su derivacién en el de flamelet. En el capitulo 4 se presenta la solucién de similaridad
contra la cual se valida el modelo, ademds de especificar el método nimerico usado.
En el capitulo 5 se presenta el marco de validacion, donde se especifican las llamas con
las que se validard el modelo. En el capitulo 6 se muestran los andlisis y desempefio del

modelo para finalizar con las conclusiones en el capitulo 7.



Capitulo 2

Estado del arte

A continuacion se va a presentar una revision de la literatura sobre las ecuaciones de
flamelet, su motivacion, las extensiones que se han realizado hasta llegar a ecuaciones
de flamelet para sprays y los términos de dichas ecuaciones que aln se encuentran sin

cerrar.

2.1. Burke-Schumann

El trabajo pionero de Burke-Schumann [48] puede ser considerado como la primera
descripcion de la estructura de una llama en términos de un escalar pasivo, y en ese
sentido, como una de las primeras transformaciones tipo flamelet.

Bajo la suposicion de quimica infinitamente ripida, es posible expresar el

mecanismo de reaccion con una sola ecuacion (quimica de un paso), de la forma
F+s0 = (1+s)P, (2.1

donde F' es el combustible, O el oxidante, P los productos y s es el coeficiente
estequiométrico. Para este caso simplificado, las ecuaciones para las fracciones mésicas

del oxidante y de combustible y balance de energia [3, 14] se escriben como

o "o ar \PFar, ) TR 2.2)
Yo  O(puYo) 0 Yo .
(915 + (91:1 n 8@ DO (9302 + wo: (2.3)
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or | dpul) _ 0 (cip S:Z) + C%wp, 2.4)
donde u; es la velocidad del gas, p es la densidad del gas, Dr y Dy son los coeficientes
de difusion del combustible y el oxidante respectivamente, wy, es el término fuente de
masa debido a la quimica para la especie k, () es el flujo de calor de la reaccién, A es la
conductividad térmica de la mezcla y C,, el calor especifico de la mezcla. Si se asume
que los coeficientes de difusion son iguales, Dp = Do = C%, = D y se definen las

siguientes variables

Zy = sYp — Yo, (2.5)
T
z,= L Ly (2.6)
Q
T
Ty — 8% 1Y, 2.7)

las ecuaciones de transporte (2.2), (2.3) y (2.4) pueden ser escritas de la forma

ot T on, on, \Par )

(2.8)

Normalizando las variables Z;, [3, 14], con sus valores en los flujos de combustible

y oxidante se obtiene

Zi—Zjo
e Al 29
& Zir— 70 (2.9)
y laec. (2.8) queda
Op&; | Opwi&;) 9 (0§

Al normalizar se tiene que las condiciones de contorno para cada una de las
ecuaciones son las mismas (§( = 1 en el lado del combustible y £ = 0 en el del
oxidante), por lo que la ec. (2.10) puede ser escrita en términos del mismo & para
cada caso, teniendo asi que resolver una sola ecuacion para cada una de las 3 variables.
Como se asume quimica infinitamente rdpida, no existen zonas donde combustible y
oxidante coexistan, por lo que las ecs. (2.5), (2.6) y (2.7) pueden ser simplificadas

para obtener expresiones para las fracciones mdsicas de combustible, oxidante y la
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temperatura [3, 14]. Para la zona con combustible se tiene

Yr(§) = Yr-o G — gz) : (2.11)

Yo(£) =0, (2.12)
_ QYF —00 ( f)

T(é) - ngoo + (1 - é)Too fst (1 — gst) (213)

Yp(§) =0, (2.14)

Yo(€) = Yo, (1 - i) (2.15)

gst
T(E) = €T et (1~ €T + L0

— &, (2.16)
donde los subindices —oo y st representan los valores de las propiedades en la zona de
inyeccién del combustible y en el punto estequiométrico respectivamente.

Este andlisis nos lleva a la conclusion de que las llamas de difusiéon dependen
esencialmente de esta variable, la fraccion de mezcla. Esta relacion se basa en que al
definir la fraccién de mezcla en funcién de un elemento que forma parte fundamental
de la estructura del combustible, esta indica la cantidad de este presente en ese
punto de la llama, lo que no es posible en llamas premezcladas. Es por esto que lo
hace en primera instancia un excelente candidato como pardmetro para definir las
estructuras de flamelet en llamas difusivas. De hecho, estas podrian considerarse como
las primeras ecuaciones de flamelet. Debido a las simplificaciones realizadas, las
estructuras pueden ser descritas de forma analitica, que como se verd mas adelante es

imposible para mecanismos mds detallados.

2.2. Otras definiciones de la fraccion de mezcla

La definicidn clasica de la fraccidn de mezcla, como se vid en la seccidn anterior,
se deriva a partir de un mecanismo de reaccién de un paso. Pero en la mayoria de
los mecanismos el combustible pasa por una serie de especies intermedias antes de

combustionar completamente. Esto es un problema para esta definicién de fraccion
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de mezcla, ya que estas reacciones intermedias pueden ocurrir en zonas relativamente
gruesas de la llama, donde las concentraciones tanto de combustible como de oxidante
son pequeias y, por lo tanto, la fracciéon de mezcla tiene valor constante. Es por esto
que en la literatura es posible encontrar definiciones alternativas basadas por ejemplo
en un balance local de elementos. Masri et al. [49] presentan una definicion basada en

el balance del atomo de hidrégeno

AM oM
( MC; Yors + MHQHO Yu,0 + YHz) —Yuo

§= , (2.17)

Yur—Yuo
donde, Yy r y Y o corresponde a la fraccion masica de los dtomos de Hidrogeno en
los flujos de combustible y oxidante respectivamente.
Por otro lado, Bilger [50] haciendo uso de un equilibrio de elementos local, deriva

una nueva expresion para la fraccion de mezcla

veC+vyH 4+ 1vp0 — P, (2.18)
( 2Ye n Yu Yo ) n Yoo
5 _ VCMC QVHMH VOMO VOMO (2 19)
2Yor Yur Yoo )

Vo M C 2v H M H Yo M e}
Para estas definiciones es imposible derivar una ecuacién de conservacion, por lo
que Pitsch y Peters [51] define la fraccién de mezcla como una escalar tal que satisface

la siguiente ecuacidn de transporte

o€ e 9 o€

donde las condiciones de borde son O para el flujo de inyeccion del oxidante y 1 para
el flujo de inyeccién de combustible.

Ahora bien, es posible derivar una expresiéon para la fraccion de mezcla
considerando todas las especies involucradas en el mecanismo de reaccion. Para esto

se hard uso de las ecuaciones de transporte para las especies quimicas, la que se puede

oY, v, 0 DAY
Bt + Puza—xi = o, (PDk 83:,-) + Wk, (2.21)

escribir como
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si estas ecuaciones se multiplican por acyMc /My, donde acy, denota el nimero de

moles de carbono en la especie k, y se suman todas las ecuaciones, k = 1,..., N, esta
queda
85 85 8 M F N acy 6Yk
.l — = == —~£D , 2.22
'0375 +pu Oox; Oz aCFp — Mj, kaxi ( )
donde, la fraccion de mezcla queda definido por
Zc — Zco
— 60 (2.23)
¢ Zor — Zco
Y N
ackrMc
Jo = — . 2.24
> (") 224

Y, si se asume igualdad en los coeficientes de difusion entre las especies, la ecuacion
de transporte para la fraccion de mezcla tiene la misma forma que la ec. (2.20)

presentada por Pitsch y Peters [51], como se puede ver

¢ g o (Dag)‘

o¢ o6 9 (50 225
Pot TP = o \P o (2.25)

Esta dltima definicion tiene la ventaja de que no se necesita asumir Lewis igual a 1,
con la consecuencia de no conservar el valor estequiométrico, ya que esta se determina
Unicamente a través de la ecuacién, desacoplandose totalmente de la composicion
local.

Para poder derivar un set de ecuaciones de flamelet, se hace necesario establecer
cudl sera el nuevo sistema de coordenadas bajo el cual se realizard la transformacion.
Si se desea que la transformacién sea unidimensional, esta coordenada ha de ser un
parametro que defina completamente a la llama, es por esto que motivados por la
revision presentada, para llamas no premezcladas se usa la fraccion de mezcla como el

parametro que define la estructura de la llama.

2.3. Ecuaciones de flamelet clasicas

La necesidad de incorporar mecanismos de reaccion detallados ya fue discutida

anteriormente, y la primera formulaciéon con esta adicion fue realizada para llamas
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gaseosas por Peters [22]. En esta formulacion, la transformacion realizada es (Z,t) —
(5, 7), donde &; es la fraccién de mezcla. Se vera que, a diferencia de las ecuaciones
presentadas anteriormente y dada la gran cantidad tanto de especies quimicas como de
reacciones involucradas, es imposible llegar a una solucién analitica. Las ecuaciones
de transporte para las especies quimicas y la temperatura se pueden reescribir en este
nuevo espacio (&1, &2, &3, 7), donde 7 es el tiempo transformado [22], pudiendo expresar

los escalares como funcidn de estas nuevas coordenadas

¢ = f(£1,62.83,7). (2.26)

Los modelos de flamelet son vdlidos cuando el tiempo caracteristico de la quimica
en considerablemente menor al del flujo, o sea, para nimeros de Damkdéhler muy altos.
Es por esto que la combustion ocurre en una capa muy delgada, superficie cuyo valor
de fraccién de mezcla es el estequiométrico [22]. La estructura de los flamelets varia
predominantemente en la direccién normal a estas superficies, y distintos estudios para
otras configuraciones de llamas han revelado que los efectos tangenciales pueden llegar
a ser relevantes en ciertas situaciones [25, 26, 33, 52]. De esta forma, las ecuaciones de
transporte para las fracciones masicas de las especies quimicas y la temperatura, [22],

bajo la suposicion de nimero de Lewis igual a 1, pueden escribirse como

2
M _p <a§) OV + 6y — R(Y) (2.27)

Por =P \ oz ) aer

or N2 2T Xhe. 1 (Op
() S (2

T Mo e + qR> — R(T), (2.28)

con el operador R definido como

a() . 3(')) _9(pD)o(-)  9(pD) o(-)
206, &3 Oy 06 Oxz 03

0c () ()
DZ( e o) 2

donde, Y} es la fracciéon madsica de la especie k, 1" es la temperatura, p es la densidad

R = (v

del gas, 7 es tiempo transformado, wy, es el término fuente de la especie k asociado a

las reacciones quimicas, C), el calor especifico, ¢ el flujo de calor, &y, la entalpia de la
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especie k y p la presion.

Ya se ha hablado de que para llamas difusivas la fraccién de mezcla por si sola es un
parametro que permite definir la estructura de la llama. Es por esto que en general para
las ecuaciones de flamelet las variaciones en las otras coordenadas, representadas por el
operador R en las ecs. (2.27) y (2.28), son despreciables, quedando asi las ecuaciones

de flamelet de la forma

oYy, x0%Y, .
— = p= 2.30
Por ~Paae Tk (2:30)
Y N
oT x 0*T hy . 1 (Op
— = p=— — — — | = 2.31
paT 102 652 — prk + Cp ot +QR 5 ( )
donde la tasa de disipacion escalar, Y, se define como,
2
x =2D (%> . (2.32)
0@

Este ultimo término es el tinico que relaciona el espacio fisico con el de flamelet, y
es en este donde estd presente toda la informacion del flujo. En las llamas en el espacio

de flamelet un aumento local de la tasa de disipacion escalar produce una reduccién

T Intensely burning state branch
TITHDS
Q
(Quenching) <
N
| i ~alisti .
‘ \\\ Physically unrealistic branch
|
v oo / »
Chemically \\\\& :
frozen state T~ |
/ Weakly reacting stamw I
L) \4 (Ignition) B
®a : » X, (S
Xy
‘ | » Da
Da Da;

q

Figura 2.1: Curva S para llamas difusivas. Los puntos Q e I corresponden a la zona de
extincion y de ignicidn respectivamente [2].
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local del tiempo de residencia, lo que a su vez puede producir extincién local o incluso
extincion total de llama, es de aqui que este valor se puede interpretar en términos de
la extincion de la llama como una medida de estabilidad [22].

Para llamas difusivas, el comportamiento desde un estado de llama apagada, hasta
su autoignicion y su evolucién puede ser representada por la curva-S (fig. 2.1), la que
se obtiene al resolver de forma asintética las ecuaciones de flamelet para una llama a
contraflujo, y luego graficar las soluciones obtenidas, temperatura maxima vs x;; .

En la literatura es posible encontrar diversas modificaciones a estas ecuaciones
[22, 24, 28], donde distintos fendmenos son incorporados, como por ejemplo difusion
diferencial y peso molecular variable, efectos de curvatura, o versiones mas sofisticadas
donde ya no se desprecian ambas coordenadas tangenciales, sino que solo una, para
de esta manera tener ecuaciones de flamelet en 2 dimensiones. A continuacion se
presentaran distintas versiones de las ecuaciones de flamelet. La primera es desarrollada

por Peters [22] incorporando la difusién diferencial y peso molecular variable

)¢ 9%Y, Lee Y, 0°M
kX k+w+5ﬁ_’f

Par =3 pe Po e M €2

Le; d(px) c, 0 A oY,
+[<L_ek_1>< e ey g (che))] o€
Lo (e (o) + e (o)) e

1 Yk 8 Leg 8M 1 (9 Leg %
*4{2 Mag( )1 oc t1 {2" Xoe (L)} T

Hasse y Peters [24] hacen uso de un sistema bidimensional en el espacio de flamelet,
usando como coordenadas 2 fracciones de mezclas, donde cada una de estas es usada
para la caracterizacion de distintos flujos de combustible. Derivando las ecuaciones de

flamelet correspondientes

"ot " 2Le,

2 2

+2 +
aez T X2 9¢0¢, T X oz
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También Scholtissek et al. [28] han derivado un set de ecuaciones considerando

efectos de difusion tangenciales, obteniendo

3 2
8Yk + Z pI/SZ k LGE PX (9 Yk 1 <L65 ) pX) 8Yk

s; Leyp 2 0€2 "1\ Ie o6 aE
1(Lee 1\ x (pDe) Yy pr S Leg 0%
4 \ Ley D ¢ 0 2 Lej (‘352

1@ prk S LecdY; 1 x a(ngyk) Leg dY;
< Le; 06 4Dg 96 Lej 9

pX 9 g Yy Leg %Y,

Leg DgX 0.5 8Yk
— | =——1]kKep
Lek 1 85
Dex \ *° N, Le 0Y;
+p (LX) RV Y T g, (2.35)
j=1

donde r¢ es la curvatura de la fraccion de mezcla.
Scholtissek et al. [46], en el contexto de llamas premezcladas, presentan ecuaciones
flamelet usando como coordenada la variable de progreso, Y.. Incorporando igualmente

los fendmenos de curvatura. Las ecuaciones obtenidas son

p% == gcaiyc (9e017%) +gc£/ (seor:) g?

oYy, ) T
chic | ViV — YoV, o , 2.36
pg/@'(kk 8Y) wayc-i-wk ( )
donde g. y k. son el gradiente y la curvatura de la variable de progreso respectivamente,
y V; es la velocidad de difusi6n en la direccién i.

Mas recientemente Scholtissek et al. [53] desarrollan una formulacién
bi-dimensional para las ecuaciones de flamelet. En esta formulacion el espacio de

composicion es ortogonal, y estd formada por la fraccién de mezcla, &, y un escalar
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reactivo, Y., perpendicular a este. La ecuacion de fracciones mésicas es

A , 02, , Y|
donde
%Y,
. o 2 c .
we, = pD|V¢| e We. (2.38)

Todas las ecuaciones presentadas anteriormente son exclusivamente para llamas

gaseosas. A continuacion se presentan los trabajos realizados para llamas con spray.

2.4. Ecuaciones de flamelet para llamas en spray

Existen varios modelos de flamelet que aplican las ecuaciones descritas en la
seccion pasada en llamas gaseosas turbulentas [24-27, 32, 33, 36, 51, 54], pero,
por desgracia, cuando se trata de llamas en spray, el uso de librerias basadas en
llamas gaseosas no han dado buenos resultados debido a que la evaporacién juega un
papel predominante tanto en la fisica del flujo como en la quimica de la combustion
[41, 55, 56]. Es por esto que al igual que para las llamas gaseosas, el primer paso
natural es desarrollar modelos de flamelet para llamas en spray [39, 42, 55, 57-60].
Recientemente se han empezado a desarrollar trabajos enfocados en las ecuaciones de
flamelet para este tipo de llamas [41, 61-63], desafortunadamente, la mayoria de estos
de manera bastante superficial, lo que tiene relacion con la dificultad asociada. Luo et. al
[61] y Olguin y Gutheil [64] han derivado de forma independiente un set de ecuaciones
de flamelet en spray. Para estas la suposicion de un nimero de Lewis igual a 1, y el uso

de la ley de difusion de Fick son adoptados, [61, 64], dando como resultado

e OV .. i
Por ~Pyge Tt Su(€ — 1)_85 + 8o (0w — Yi) (2.39)
’ or  xOT 1 or
X . . o o
S A 2.4
Var = Pyge T o (S HRE- DG ST @40

donde S, y S, son los términos fuentes debido a la evaporacion de masa y energia.
En este set de ecuaciones ademads de tener la tasa de disipacion escalar como término

sin cerrar, se tienen los términos fuentes debido a la evaporacion. Olguin y Gutheil
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[64] sin resolver directamente las ecuaciones de flamelet, pero incluyendo una quimica
detallada en su andlisis, concluyen que la evaporaciéon es el proceso con mayor
predominancia en las estructuras del flamelet en spray, y no puede ser despreciada.
Ademais, desde el punto de vista de la resoluciéon numérica de las ecuaciones, este
tipo de llamas presentan inconvenientes, ya que la fraccion de mezcla, la cual presenta
un comportamiento monoténico en llamas gaseosas, no lo es en estas llamas en spray.
Para esto, se suele dividir el dominio en dos zonas, una donde la fraccién de mezcla
presenta un gradiente positivo, y la otra con un gradiente negativo, esto es posible ya
que el perfil de la fraccion de mezcla en este tipo de llamas presenta un méximo, el que a
priori tampoco se conoce, haciendo que esta solucién tampoco sea sencilla [57, 64—66].
Otra propuesta es hacer uso de una nueva variable para definir el espacio de flamelet,
remplazando la fraccion de mezcla por una composicion efectiva, para de esta manera
evitar la no monotonicidad, ya que esta nueva variable se define monoténica en el
espacio fisico. Si bien Franzelli et al. [62] llegan a resultados prometedores con esta
nueva variable, donde logran resultados consistentes para una configuracién de flujos
opuestos simplificado, y de esta manera poder solventar de buena forma el problema de
la no monotonicidad de la fracciéon de mezcla, esta sigue siendo un gran candidato
para describir la llama, ya que como se mostrd en la seccion 2.1, existe una clara
dependencia entre la llama y la fraccion de mezcla, y una dependencia similar no ha

sido demostrada para la composicion efectiva.

2.5. Cierre de la tasa de disipacion escalar

Para poder resolver las ecuaciones de flamelet (2.27) y (2.28), el Unico término
que en principio se encuentra abierto es la tasa de disipacion escalar, pero para llamas
gaseosas estacionarias es posible derivar expresiones analiticas, obtenidas a través de
una serie de suposiciones aplicadas a la ec. (2.10). Una de las soluciones analiticas mas
simples presentes en la literatura, en este caso para una configuracién de flujos opuestos

fue desarrolla por Peters [22] y puede expresarse como

X(&) = 4a&ler fe(2€))7, (2.41)

1 es la inversa

donde a, es el strain rate en el punto de estancamiento y erfc~
de la funcién de error complementaria. Una vez obtenido el perfil para la tasa de

disipacion escalar es posible resolver la ecuaciones de flamelet para la generacion de
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librerias, en este caso, en base a llamas de contraflujo estacionarias, donde se fijan
todas la condiciones de contorno a excepcion del strain rate. Este se va aumentando
gradualmente hasta llegar a la extincion de la llama.

De forma alternativa a las soluciones analiticas, es posible usar ecuaciones de
transporte para la tasa de disipacion escalar, Hasse [24] presenta una ecuacidén para

esta variable

o Oy 06 du; 6 o [ 9%\’
ot om0 0 00 P P \Gnn )

)

(2.42)

Como se explicé en la presentacion de la ec. (2.34), este hace uso de un sistema

bidimensional, para el cual deriva una ecuacion para cada tasa de disipacion escalar

ox1 1 ((9)(1)2 9  x19%xa Pxi | x2x

L Xx19Xx1 A2 2.4
ot 4\ 94 2 €2 +X128£18€2 3 ox3’ (249

con una ecuacion andloga para ys.
Para la formulacién con los efectos de curvatura Scholtissek et al. [67] derivd una

ecuacion para Y, que se relaciona con la tasa de disipacién escalar segun la relacién
o 2 _
X = (VE)* = x/2Dy

~ AN 2 ~ ~ ~
0D (%) 8 (p0)  LADIOK y0 (L004D)

or 2 o€ X@f o€ p 06 O X o€ \p 0¢&
oD oK
_993/2,, 77 903/2nT 9k
22X ke 9€ 2x°"°D 9€ 2ay. (2.44)

En el caso de las llamas premezcladas, para describir la llama se usa la variable de
progreso, Y., y en la derivacién de ecuaciones de flamelet en este espacio, igualmente
aparece una tasa de disipacion escalar, definida como y. = 2D.(VY,)?, para la cual
Scholtissek et al. [46] derivaron una ecuacion de transporte.

Para llamas en spray se hace necesaria la utilizaciéon de una nueva ecuacion de
transporte para esta variable, Olguin y Gutheil [41] presentan una ecuacion para la tasa
de disipacion escalar

ox  Ox _ 0%

pa + UZa—x = Da—€2 + SX»Q + SXJJ (2.45)
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donde
dE IE Du, L[ 9% \° o 1
=—4D—=>— —4D - D —=
Sx,g 8352 8.1'j 3951 al’lafﬂj X@wz D
D OEOE Bp _,00x O (1Y, 4D 0% 06 9lpD)
p Ox;0x; 'Ox; dx; Ox; \ D p O0x?0x; Ox;
1D 0E 0 (00D ) 0 (1) 4DOE 3 Op
p Ox; 0x; \ Ox; Oz, Yot \D p Ot Ox; Oz,
0* (1
2_ —
+xD 827 <D) , (2.46)
4D 9§ 0
=———[S,(1 -9 2.47
SXW p 8.17]' awj [SU( 5)] ( )

Del trabajo de Scholtissek et al. [46] se puede deducir que la utilizacién del
gradiente de la fraccién de mezcla, g¢, podria solucionar problemas relacionados con la
inestabilidad numérica una vez que la ec. (2.45) es transformada al espacio de flamelet.
Esta variable se puede relacionar directamente con la tasa de disipacion escalar a través
de

X = 2D§gg. (2.48)

Cuando se considera g¢ directamente [45], la ecuacion de transporte se ve de la

siguiente forma
d .
puyge = d—y(ﬂDsga) + 5,(1 = ¢), (2.49)

donde wu, es la velocidad del flujo en la coordenada axial. Es evidente que la ec. (2.49)
es mucho mas sencilla que la ec. (2.45), y es con esta dltima con la que se trabajard en
esta tesis, su transformacion al espacio de flamelet se mostrara en la seccion 3.2.

En esta tesis se trabajard en la clausura de los términos atn abiertos en las
ecuaciones de flamelet. Debido a que tanto la velocidad del flujo como los perfiles
de evaporacion dependen de la configuracion fisica del problema, en primera instancia
y con el objetivo ultimo de validar estas ecuaciones para llamas en spray se cerraran
estos términos para una llama de flujos opuestos. De esta manera es posible obtener un
sistema cerrado.

En el siguiente capitulo se presenta con detalle el modelo matematico empleado en

este trabajo.



Capitulo 3

Modelo matematico para llamas de

flujos opuestos

En este capitulo se presentan los modelos para la descripcion de llamas de flujos
opuestos con spray. El primero haciéndolo en el espacio fisico, mientras que el segundo

haciendo uso del espacio de flamelet, con la fraccién de mezcla, £ como coordenada.

3.1. Ecuaciones gobernantes en el espacio fisico

Dada la naturaleza bifdsica del sistema a modelar primero se presentan las
ecuaciones para la fase gaseosa (con una descripcién Euleriana), para luego hacerlo

con las de la fase liquida (con una descripcion Lagrangiana).

3.1.1. Fase gaseosa

Las ecuaciones de balance de masa, momentum en direccidn radial, especies
quimicas y energia para llamas en spray estacionarias en una configuracion a contraflujo

axisimétrica [45, 68], pueden escribirse como

10(pu,r) | O(puy)

T tg, =S 3.1)
(9 aur p 0
g e a_( s oo
dY,  d(pVi,Yi
SR (p AoVis¥) | oy 6 (6 — ), 3.3)
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N
dT d dT
Cy— = — — —E Vi Yi) S, 34
ppuydy dy( ) Pd A CokVieyYs) +wr + 3.4)

donde p es la densidad del gas, u, y wu, son las velocidades radial y axial
respectivamente, p es la viscosidad del gas, wy y wr son los términos fuentes debido a
reacciones quimicas para las fracciones masicas y energia, o es el delta de Kronecker,
y F se refiere al combustible, C), y C, son los calores especificos a presion constante
de la mezcla de gases y cada una de las k£ especies quimicas, A es la conductividad
térmica, Sy, Sy, y S, son los términos fuente debido a la evaporacion de las gotas y
Viy es la velocidad de difusion de las k especies quimicas en la direccién axial, y es

calculada como

N

Dy dX Dy dT Y dX;, Dpp dT
k k HTE 94 +Z Dj—k, k + Tk @4
X dy pTY dy X, dy T dy

3.5)

donde X}, Dy y Dpy son las fracciones molares, los coeficientes de difusion mésico y
de difusion térmica para cada una de las especies respectivamente. El término fuente

debido a las reacciones quimicas para la energia es

N
— Z Ahfkdjk, (36)

donde Ahyy es la entalpia de formacién para la especie k. Todos los coeficientes de
transporte son calculados de acuerdo a Kee et al. [69]. Y los términos fuentes debido a

la evaporacion,[68], pueden ser escritos como

SD = nm, 3.7
~ d T .

Sy = —n <ml z;tl + 1 (u, — url)) ; (3.8)
Se =-n (q +m [CPF (T - TS) + L]) ) 3.9

donde n es la densidad del nimero de gotas, m es el flujo masico, m; es la masa de la
gota, u,; es la velocidad radial del gota, ¢ el flujo de energia hacia la gota, C,r el calor
especifico del combustible, 7 la temperatura en la superficie de la gota 'y L es el calor
latente de vaporizacion.

La definicién de la fracciéon de mezcla, &, es la misma que la presentada por Pitsch

y Peters [51] y Olguin et al. [45], como un escalar que satisface la siguiente ecuacion
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de transporte
L N

donde D es el coeficiente de difusion. Para el gradiente de la fraccion de mezcla

>+Su1—®, (3.10)

e =7 (3.11)

se puede obtener una ecuacion de transporte, [45], insertando la ec. (3.11) en la ec.
(3.10)

d .
puyge = d—y(PDggs) + S5,(1 = 9). (3.12)

En el sistema de ecuaciones presentado los términos que se relacionan con la fase
liquida son las fuentes de evaporacién (ecs. (3.7), (3.8) y (3.9)), Las que se calculan

con la ayuda del set de ecuaciones que se presenta a continuacion.

3.1.2. Fase liquida

Para modelar la evaporacién se usa un formulacion hibrida Euleriana-Lagrangiana
[70], ademads se considera que las gotas estdn formadas Gnicamente por combustible,
que estas son simétricamente esféricas, que la vecindad a estas, el film, posee el mismo
tipo de simetria, cuasi-estacionario, y, el spray es monodisperso [68], esto quiere decir
que las gotas para una misma ubicacién axial son idénticas, aunque esto no impide
que pueda existir polidispersidad local. Las ecuaciones de balance de masa y energia,

pueden escribirse como

d (4 _, )
T (§7TR pl) = —m, (3.13)
y
oT 10 (,0T
= - 14
ot a/lg2 8( (T‘ 3() ) (3 )

donde R es el radio instantdneo, p; la densidad de la gota, o; la conductividad térmica
y < es la coordenada radial interna dentro de la gota. Se puede modelar el flujo de masa

evaporada de acuerdo a lo presentado por Abramzon y Sirignano [47], de la forma

1 = 21p; Dy RShin(1 + Byy), (3.15)
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donde p; y Dy son la densidad y el coeficiente de difusion en el film respectivamente,
By es el numero de transferencia para la masa de Spalding y Sh es el nimero de

Sherwood modificado

(1 4+ ReSc)'/3[max(1,Re)]*07 — 1

Sh =2
T A By (B + 1)

Bur, (3.16)

donde Rey Sc son los nimeros de Reynolds y Schmidt.
La ecuacién vectorial para la dindmica de la gota se obtiene a partir de un balance
de fuerzas. Esta se puede expresar como
4 d 1 4
gWR?’pl% = WRQE(u —w)ju—w|Cp + gngplG, (3.17)
donde u; y u son los vectores de velocidad de la gota y el gas, G es el vector gravedad,
que de ahora en adelante serd despreciado y Cp es el coeficiente de arrastre, el que, si

se asume un flujo de Stokes, se calcula

24 12v

Cp=—=—"".
P7Re |Ju—uwlR

(3.18)
Enlaec. (3.17) el término del lado izquierdo corresponde a las sumatoria total de las
fuerzas, masa x aceleracion, mientras que al lado derecho se tienen en primer lugar la
fuerza de arrastre generada por diferencia de velocidad entre la gota y el gas alrededor
de esta y la fuerza de gravedad.
Para la densidad del nimero de gotas se considera no interaccién entre ellas,
tampoco se considera generacion o destruccion de las mismas, entonces, la ecuacién

Euleriana estacionaria es

Jd(nu,) N J(nuy)
or dy

=0. (3.19)

Con este sistema de ecuaciones se tiene un modelo general para modelar

combustion de spray.
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3.2. Derivacion y cierre de las ecuaciones de flamelet en
spray

En esta seccion se presenta el sistema de ecuaciones de flamelet general. Luego se
presentan los términos no cerrados y las clausuras para estos en una configuracién de

flujos opuestos.

3.2.1. Ecuaciones de flamelet

En este trabajo se utilizardn las ecuaciones de flamelet en términos de g¢ [45]. El

cambio de coordenadas correspondiente es

ai) _ d() (3.20)

dy ggd_ﬁ'

Aplicando la ec. (3.20) en las ecs. (3.3) y (3.4), de acuerdo a lo presentado por

Olguin et al. [45], las ecuaciones de flamelet en spray quedan

D¢ d2Y, Cdy, d Le, — 1 d(Vieg
Geprr =g = — W - (st< - )gf>+gg(k“)

Plosdg ~ T e Ler G
dY. - .
+ d—;svu — &) = Su(Okr — V) (3.21)
y
) d*T AT, _dC, ., dT &
9epDeCyger = —wr = Gz 9ipDe ot + i e > " (CoVieY)
k=1
T . )

+ CPC;_é-SU(l - 5) - Sea (3.22)

donde la velocidad de difusion de la especie £ es

DrdYy = Vie
Vie = — =Rk | TR 3.23
K Yy d§ pYk ( )
y
Y, dW Dy dT N Yy dXy  Dpw dT
— D,k _ZTRTC Ly, Dy = l 3.24
Vie = =Diiy 2 = T g R Y X e Ta) G
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donde W es el peso molecular de la mezcla. La ecuacion de flamelet para el gradiente
de la fraccion de mezcla se obtiene de la misma forma que las ecuaciones de especies

quimicas y energia, [45], y esta queda

&  Ld(pD d(pDe) dge  dge -
gﬁstfgf =gt — g¢ 222 ) 9z (Zgg)dig + di;Sv(l —¢)
d .
- gsd—g(sv[l —¢&]), (3.25)
donde J
i =g (ggy). (3.26)

En este set de ecuaciones, presentado por primera vez en [45], se tienen 3 términos
abiertos, en las ecs. (3.21), (3.22) y (3.25) estdn los términos fuentes debido a la
evaporacion, SU y S'e. Ademads en la ec. (3.25) el término a tampoco esta cerrado.

3.2.2. Términos no cerrados

Dado que la naturaleza de a y los términos fuente .S, S. depende fuertemente de la
configuracion fisica, estas no pueden ser cerradas de forma general. A continuacién se

presenta su cierre especifico para una configuracién de flujos opuestos.

Cierre de ¢ utilizando una funcion de corriente

Para cerrar el término a, y solo para una configuracién a contraflujo, es posible
usar una funcién de corriente [68] para realizar una transformacién de similaridad en

la coordenada radial

3 Uy .,
f&)=[ —d¢. (3.27)
o T
Usando esta ecuacion en la ec. (3.1), y luego del trabajo algebraico correspondiente
obtenemos y
20f + ge (Sgy) — 5, (3.28)

De la ec. (3.28), a puede ser escrito como

a=5S,—2pf (3.29)
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donde [’ es la derivada en la direccién £ de la funcién f

Y
['= T (3.30)

Con la ec. (3.28) también es posible obtener una expresion para u,

1] €8, —2pf
P |Jo Ge

Usando las ecs. (3.27) y (3.31) en la ec. (3.2), se obtiene la siguiente ecuacién para

f/

d ¢ Sv —2 ' / " / Sm
9e—z (g f") = / So—207 d€' + (puy)e—o | gef"+p(f')? = poa’ oo — —, (3.32)
3 0 Ge T

donde dp/dr es expresado usando una ecuacion de Euler de la siguiente forma

%4_ Ou, —_@
P\ ar uyay dr’

Evaluando la ec. (3.33) en el flujo potencial externo, donde u,.(§ = 0) = a_sr

(3.33)

OlooT ou, dp
ool —_— = 3.34
POl—ooT = - + poty a2y r (3.34)

dada la transformacién de similaridad realizada, la velocidad radial depende
unicamente de la coordenada radial, por lo que su derivada en direccion axial es 0.
Entonces la derivada radial de la presion queda finalmente como

—poa’ o7 = —@
> dr’

(3.35)

quedando expresado como una funcién del gradiente de la velocidad en el borde de
inyeccion de gotas, a_... En la clausura presentada un nuevo término abierto aparece
en la ec. (3.32), el término fuente de momento debido a la evaporacion, S,,, el que al

igual que las otras fuentes abiertas, su clausura se presentard a continuacion.
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Cierre de los términos evaporativos

Ademds de f’, en este trabajo se derivan expresiones para las ecuaciones de la fase
liquida en espacio de flamelet, en especifico para la dindmica de la gota y la densidad
del nimero de gotas, (3.17) y (3.19) respectivamente. Para esto una nueva variable es

introducida, simulando a lo hecho por Continillo y Sirignano [68] en el espacio fisico

& = — (3.36)

)
Uro

con el fin de poder, al igual que en la fase gaseosa, independizar las ecuaciones de la
coordenada radial con ayuda de &,.. También el siguiente cambio para la coordenada

temporal es realizado

t
Ry
= —dt’ 3.37
T /0 7 (3.37)
con lo que
d Rod
&~ Rdr (339

Esta nueva coordenada temporal es ttil porque para un mismo paso de tiempo, dr,
el paso de tiempo original, dt, va disminuyendo a medida que el radio decrece, de tal
manera que la rapidez de evaporacién de la gota, que se acrecienta a medida que esta
es mds pequefia, puede ser capturada de mejor manera.

Cuando la ec. (3.38) es aplicada a la ec. (3.17), la ecuacién de la dindmica de la

gota queda

d? 1 [dR 9 d 9
x { v } e v (3.39)

a2 R |dr R | dr 2™
Primero se trabajard con la dindmica de la gota para la coordenada radial de la
ecuacion vectorial, ec. (3.39). Para esto se ve modificada la definicién de la velocidad

radial de la fase gaseosa, ec. (3.27), quedando

,. (3.40)

¢ 1 [dR v 1d& v df
dr — 2R2pyd¢™"

dr? R \|dr 2Rep

Si la condicién inicial, £, es constante, &, no dependera de . Para la componente vy,

por otro lado, se utiliza el cambio de coordenada (3.20), donde las primeras y segundas
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derivadas pueden ser expresadas como

dy 1 d¢
=5 3.41
dr  gedr ( )
y
Ry _d (1Y (dg) L% 542
dr?  d¢ ge dr ge dr? )

Introduciendo las ecs. (3.41) y (3.42) en la ec. (3.39), la nueva ecuacién para la

posicion axial es

e d (1Y (AT 1 TdR 9w ]dg
arz % \g ) \ar) TR |dr  2Rep| dr

Ivge 1 /5 S, —2pf .,
= - ——————d&" + (puy)e—o| . (3.43)
2R3pi p [ 0 Ye (puy)eo

Para terminar, se requiere una expresion Lagrangiana para n (ec. (3.19)). Esta

ecuacion se puede reescribir para n como

on on ou, Ou,
— — —2 =0. 44
(urar+uy0y)+n8r +n8y 0 3.44)

Emulando lo realizado por Gutheil y Sirignano [65], es posible obtener una solucién

analitica exacta para n, esta tiene la forma

no&rotio
n = .

3.45
grul ( )

Se puede, con ayuda de la ec. (3.20), escribir la velocidad axial del flujo en términos

de la fraccion de mezcla,

_dy  dyd§ 1

WA . 3.46
T T dEdt T ge € (3.46)

De esta forma, finalmente se tiene una expresion para la densidad del nimero de

gotas que queda expresada como

n = Mi‘ (3.47)
geo  &rug
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Con esto se tiene un sistema cerrado, donde los valores de referencia para la
adimensionalizacién y las condiciones de contorno e iniciales se muestran en la

siguiente seccion.



Capitulo 4
Solucion numérica

En esta seccidon se presenta el set de ecuaciones contra el cudl los modelos
de clausura se validardn, para luego presentar las condiciones de contorno y las
condiciones iniciales. Para finalmente explicar el método de discretizacioén y el

algoritmo de resolucion del sistema.

4.1. Ecuacion con transformacion de similaridad

Con el objetivo de validar las ecuaciones de flamelet, y dado que la resolucion de
las ecuaciones bidimensionales de la seccién 3.1 es computacionalmente costosa, se

realiza la transformacion de similaridad presentada por [68], la que tiene la forma

Yy
n= / pdy’, 4.1)
0
e introduciendo la funcion de corriente
n
r= [ Zar. @2
A

es posible simplificar el sistema de ecuaciones en espacio fisico a un sistema

unidimensional, tal y como se muestra a continuacion.

32
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4.1.1. Fase gaseosa

Para la transformacion del conjunto de ecuaciones se inicia con el balance de masa

(ec. (3.1)), la que queda como

d .
%f+p%%ﬁ:sm 4.3)

donde [’ es la derivada de la funcién f con respecto a 7. De acd se obtiene una expresion

3]

donde el valor de = 0 corresponde al punto de estancamiento y por ende, la constante

para u,

4.4)

de integracion es 0. Luego, reemplazando las ecs. (4.2) y (4.4) en la ec. (3.2), se tiene

M’f [/ —dn' —2f

donde dp/dr nuevamente es expresado usando una ecuacién de Euler, tal y como se

una para f’

o
() = e O 4.5)
p pr

muestra en la ec. (3.35). Con la transformacién anteriormente mostrada, las ecuaciones

de balance de especies quimicas y de energia quedan como

(pYir i) , Sy
dlp = k) / 2o gy —of| £k ?(@F—Yk) 4.6)
y
, ar  d
/—d “2\ g d—n(/\ )—pd Z CpuVin¥i) =2+ =5, (A7)

respectivamente. Con esto se tiene un sistema unidimensional para modelar llamas a

contraflujo en el espacio fisico.

4.1.2. Fase liquida

En el caso de la fase liquida, las tnicas ecuaciones que han de ser transformadas

son las de la dindmica de la gota y la densidad del nimero de gotas, ecs. (3.17) y
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(3.19) respectivamente. Para esto, un tratamiento parecido al realizado en el anélisis de
flamelet se hard, donde la variable s, ec. (3.36), es empleada, de igual manera el mismo
cambio de coordenada temporal (ec.(3.38)), se empleara.

Para la componente y es usado el cambio de coordenada de similaridad (ec. (4.1)),

las primeras y segundas derivadas pueden ser expresadas como

dy _ Ldn

= — 4.8
dr  pdr @3)

d? d (1 d 1d?
== (=) (2)+=>00, 4.9)
dr?  dn \p) \dr p dT?
introduciendo las ecs. (4.8) y (4.9) en la ec. (3.39), la ecuacién para la posicién axial es
@y d (1) (d\' _L[dR_ v | dy
dr? pdn p) \dr R |dr  2Rgp | dr
y
/ i0l77’—2f ) (4.10)
o P

Y para la densidad del nimero de gotas se obtiene la siguiente expresion [68]

9v
2Ripi

!
= oS0y b A11)
Po ST

De esta forma el sistema queda completamente cerrado donde los valores de
referencia para su adimensionalizacion y las condiciones de contorno se presentan en

la seccién 4.2.

4.2. Valores de referencia, condiciones de contorno y

condiciones iniciales

A continuacién se presentan las condiciones de contorno para la fase gaseosa, y las
condiciones iniciales para la fase liquida, para la configuracion de flujos opuestos que

se busca modelar.
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4.2.1. Valores de referencia

Con el objetivo de independizarse del sistema de unidades, todas las ecuaciones
presentadas en las secciones anteriores seran adimensionalizadas. Para esto se usan
valores de referencia independiente para la fase gaseosa y la liquidas, los cuales son

presentados en la tabla 4.1.

Tabla 4.1: Valores de referencia

Dimensién | Fase Gaseosa | Fase Liquida
Longitud \/m Ry
Tiempo 1/ag R%/«y
Temperatura Ty Tio
Presion Do -
Masa Po (VO/ULO)L5 %7?38,010

Donde el subindice O se refiere a los valores de dichas propiedades en el lado por el

cudl el combustible es inyectado, izquierdo.

4.2.2. Condiciones de contorno

Debido a que son usadas formulaciones Eulerianas para la fase gaseosa y
Lagrangiana para la liquida, las condiciones necesarias para resolver el sistema son de
distinta naturaleza, en el primer caso se requieren condiciones de contorno, mientras
que para las gotas son necesarias condiciones iniciales para todas las propiedades,
exceptuando la de temperatura, la cudl se resuelve para cada paso de tiempo de la
gota, pero de manera Euleriana, donde la coordenada sobre la cual la temperatura se
desarrolla es una coordenada radial interna de la gota, donde ¢ va desde el centro de
la gota hasta el contorno de la misma, ec. (3.14). En primer lugar se especificaran las
condiciones para la fase gaseosa, y luego las necesarias para la ecuacion de energia de

la gota.

Fase gaseosa

Dado que el sistema es unidimensional las condiciones de contorno son dos, una

para la zona del spray y el aire, lado izquierdo, y otra para el de la inyeccion de
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combustible gaseoso, lado derecho. El lado izquierdo para cada una de las coordenadas

se denotard como

y=—-00 n=-00 =&, (4.12)
mientras que el lado opuesto se denota como

Yy =400 1N = —+00 §E=¢ o, (4.13)

para la configuracién que se estudia en este trabajo, se tiene que en el lado izquierdo,
la fase gaseosa estd originalmente compuesta Uinicamente por aire, mientras que en
el extremo derecho se inyecta s6lo combustible para asegurar la monotonicidad de la
fraccion de mezcla y, de esta manera, asegurar la resolucion del sistema. Es por esto

que

§oo=0 Yy &oo=1 (4.14)

Abhora bien, para las ecuaciones de balance de energia (ecs. (3.4), (4.7)y (3.22)) y

de especies quimicas (ecs. (3.3), (4.6) y (3.21)), las condiciones de contorno son

—00 : T'=T, Y=Y _, (4.15)

to0: T =Tiw, Yi=VYsi. (4.16)

Para las llamas estudiadas en este trabajo, las temperaturas de inyeccién a ambos
extremos es de 300 K, mientras que las fracciones mdsicas de las especies quimicas
corresponden, como se menciond anteriormente, en el lado de inyecciéon de spray a
aire puro, y en el otro extremo combustible, etanol. Para las ecuaciones de momentum
(ecs. (3.2), (3.32) y (4.5)), a diferencia de las ecuaciones anteriores, las condiciones de
contorno se establecen para variables diferentes, aunque relacionadas, u, en el espacio
fisico, df /d¢ en el de flamelet y df /dn en el de similaridad, cabe mencionar que las

tltimas dos variables, las cuales se denotardn como f’, ya que son idénticas, para df /d§
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se tiene
T, A
f6) = [ mae - G- @17)
y para df /dn
M, df
f(n) —/O —dif = i (4.18)

Primero se definen las condiciones de contorno para ambas componentes de la
velocidad, para esto, y como se usa una configuracién a contraflujo, se sabe que el
flujo externo a la zona de reaccién es aproximadamente un flujo potencial. De acé se

tiene que las condiciones de contorno son

—00 : Uy = —20_0Y, Up = Q_ooT, (4.19)

400 : Uy = —20400Y, U = Qyool, (4.20)
y las condiciones para el gradiente de la funcién f son

—00 : f = a_u, (4.21)
+00 : = t400, (4.22)

los valores para el gradiente en el borde de inyeccion del spray varia dependiendo de la
llama, 200/s, 300/s, 400/s y 500/ s, mientras que para el otro extremo la condicién en
funcién del gradiente conocido se obtiene de igualar las presiones estdticas de ambos

lados con el punto de estancamiento, despreciando la contribucién de las gotas [68],

T L (4.23)
P+oo P00

donde la densidad del borde izquierdo corresponde a las densidad del aire y la del

obteniendo

derecho es la del combustible. La velocidad del gas en el borde izquierdo es igual a 1
m/s.

Finalmente, para la ecuacion del gradiente de la fraccion de mezcla, en la ec. (3.25),
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en el borde izquierdo se resuelve la ec. (3.12) evaluada en el mismo, quedando

d .
potiy0geo = - (pDege)|  + Suo (4.24)
y o

y, para el derecho la condicién de contorno es 0.

Fase liquida

Como se menciond anteriormente para la gota, inicamente la ecuacién de balance
de energia requiere de condiciones de contorno. Para esto en el interior de la gota se

emplea una condicién de simetria

or

5| =0 (4.25)

=0

y desde el exterior al interior es transmitida por conduccién

8_T
s

q

ey R— (4.26)

donde C); es el calor especifico de la gota, y el flujo de calor entre ambas fases se

calcula como
Br=(1—By)® -1, (4.27)

donde () es el calor especifico en el film y By el nimero de transferencia para la

energia de Spalding

§g=rn (M _ L) ’ (4.28)
Br

donde B, el nimero de transferencia para la masa de Spalding

C,:Sh

¢= (& fNuLe ’

(4.29)
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donde Le es el nimero de Lewis y Nu el ndmero de Nusselt modificado

- (1 4 RePr)'/3[méx(1,Re)]%%07 — 1

Nu =2 B 4.30
T T By (B + 1) T 4.30)
donde Pr es el ndmero de Prandtl
Tcri - Ts 0,38
L = Ly (T—Tbl) , (4.31)
crit — 01

y donde L,,; el calor latente en el punto de ebullicion, y T..;; y Tho; son las

temperaturas en el punto critico y de ebullicidn respectivamente.

4.2.3. Condiciones iniciales

La temperatura con la que ingresan las gotas es, al igual que la fase gaseosa, de 300
K. El radio es de 10 wm, la posicién axial corresponde al borde denotado como —oo,
la velocidad axial es la misma que la del gas. Para la transformacion de similaridad,
la velocidad, (dn/dt), se obtiene usando la condicién de contorno de la densidad,
mientras que para el flamelet (d¢/dt) se usa el gradiente de la fraccién de mezcla.

Para la coordenada radial transformada, s, se tiene

1
fo= L =10 (4.32)

Uro a’—OO(]TO d_o

mientras que para la velocidad en esta direccion tenemos

o d<1>_“*°_1, 4.33)

To—
t=0 Uro dt Uro Uro

dg,
dt

B dr
o At

Para la densidad del nimero de gotas, la condicion inicial esta dada por,

my
nyg = —— 4.34
0 Ml ) ( )
donde m; es la fraccién de masa liquida por unidad de volumen y M, es la masa de
una gota. Notar que todas las condiciones, tanto de borde como de contorno, no han
sido adimesionalizadas, para esto han de usarse los valores de referencia anteriormente
presentados en la subseccion (4.2.1).

En la figura 4.1 se presenta un esquema de la configuracion de flujos opuestos usada
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Ethanol() + Air(g Ethanol ¢
Ry =10 [um] i = T =300 [K]
T — 300 K] » ..... — «
w=1[m/s] Rt

E=1[]

N

Figura 4.1: Esquema de llama de flujos opuestos

para las simulaciones, donde ademads se especifican los valores de las condiciones de

contorno mas relevantes.

4.3. Meétodo de discretizacion

Para la discretizacion de ambos sistemas de ecuaciones (con transformacion de
similaridad y de flamelet) el método de diferencias finitas es usado. La eleccion de
este método se debe principalmente a su facilidad de implementacion, esto a pesar de
que requiera de mallas més finas que otros métodos. Gracias a la configuracion usada
(unidimensional) los tiempos de cdlculo no son excesivos.

La idea principal del método consiste en escribir las ecuaciones diferenciales en
un set de ecuaciones discretas. Dicho sistema se compone de una ecuacién por cada
elemento de la malla (mds adelante se explicard en detalle la eleccion de esta). Para
esto se usa la expansion en series de Taylor de la funcién ¢ evaluado en £ alrededor de

&o [71], la que se representa como

[e.9]

1 d"¢ (&)
p(&) =)  ———(E—&)" (4.35)
; n!  d§ 0

Para escribir las ecuaciones diferenciales continuas en ecuaciones discretas, se
deben reescribir las derivadas tanto de primer como de segundo orden de manera
discreta. Para esto existen varios esquemas, en particular para nuestro desarrollo se
usardn diferencias centradas para las primeras y segundas derivadas. A continuacion

se muestra el desarrollo para la discretizacion de ambas derivadas. Primero se debe
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SESHERS: &4 & §n—3 En—2 Sn1 &n
y \1A52\1 AE% sle A£4 \) y Aél}*i{ sle Aé‘nig sle \)
A{l Aénfl

Figura 4.2: Esquema de una malla irregular unidimensional.

expandir la funcién ¢ alrededor de &; en los puntos &;_; y &1;. Para simplificar la

notacién de ahora en adelante se escribird ¢(&;) como ¢;

B do (& — &) d°¢
Gi-1 = ¢i — (& — &i—1) i i 5 ae |, +0(& — &-1)°, (4.36)
6| (€ — &) Po

+

Gir1 = i + (Eir1 — &) + O(&i41 — &)°, (4.37)

dé 2 dg

% 7

donde O(A¢)? corresponden a los términos de orden 3 y superior. Para la primera
derivada se deben restar ambas ecuaciones, despreciando los términos de orden 2 y
superiores, los que al eliminar son los causantes del error del método, para luego

despejar

_ Giy1 — i1

o) _ Oin1 = dim1
; G =&

i (4.38)

y para la segunda derivada, estas ecuaciones, despreciando los términos de orden 3 y
superiores, deben sumarse y luego despejar
d¢

Qi1 — 20 + Qi1 — d_é ' (o1 — 28+ &) |,

2o| 2 {
dé? |, (&= &) (G — &)
4.39)

donde la primera derivada puede ser reemplazada utilizando la ec. (4.38). Esta
expresion es distinta a la que suele encontrarse habitualmente en la literatura, con un
término extra debido a que la malla usada no es regular.

Para la elaboracién de la malla se opta por la utilizacién de un espaciado irregular
por motivos que se detallardn en la seccién 6.2. En la fig. 4.2 se muestra una

representacion de la malla a usar.
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4.4. Algoritmo de resolucion

En general, cualquiera de las ecuaciones que se desea resolver puede ser escrita

como

¢ ,dd
— — 0 =0. 4.40
ad€2+6d£+7¢+ (4.40)
Si a esta ecuacion se le aplican las discretizaciones presentadas en la seccién

anterior, y reescribiendo los coeficientes, se tiene
a;Qi—1 + b + ;i1 =d; ; i=2,N—1, (4.41)

Los puntos 1 y N son las condiciones de contorno, y, dependiendo del tipo que sean
(Dirichlet o Robin), su ecuaciéon puede variar levemente. En el caso de las condiciones

de Dirichlet, los coeficientes quedan
ai:O, bl: 17 C; :0, dZ:gZﬁl 3 1= ].,N, (4.42)

donde, ¢; es la condicién de borde. Para la tnica condicién de Robin (ec. (4.24)) la

derivada se discretiza con una diferencia adelantada. Representado la ecuacién como
dé 2da
6¢1+a¢d€‘1+¢ d¢ )

= (¢, los coeficientes quedan

g — 200 (031
a1 = O7 b = —|— — Ci = D ——
' ' 61 ¢1 52 - 51 ¢1 52 - 51

Una vez descrito el sistema de forma discreta, su matriz tiene forma tridiagonal.

bl C1 0 cee 0 le d1

as by ¢ 0 : o5 dy

0 b d

S s O I L (4.44)
-1 bn_1 Cn_1 On—1 dp—1

o --- 0 an, by, On, dp

Entonces, para poder resolverlo se hace uso del algoritmo para matrices tridiagonal

o algoritmo de Thomas [71]. Para esto se pueden arreglar la ec. (4.41), para ¢ = 2
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teniendo

R ) (4.45)

do —
4y = BT 00 (4.46)
by
y
By=22, (4.47)
ba
la ec. (4.45) puede ser reescrita como
¢2 = Az — Bags. (4.48)
Haciendo lo propio para: = 3
ds —a c
by = B3P 3, (4.49)
bs bs
Reemplazando la ec. (4.48) en la ec. (4.49) se tiene
ds — azA
by =t D g (4.50)

N b3 + CL3B2 B b3 + CL3B2

Este desarrollo se puede replicar para los siguientes puntos, y, definiendo las

siguientes variables

o di — a; Ay

i = ; 4.51
bi + a;B;_y ( )

CA
= 4.52
bz‘ + aiBi—l ( )

la ecuacién general para la resolucién del sistema tridiagonal, partiendo la condicién

de contorno ¢, es

¢i = Ai — Bigiqa. (4.53)
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A continuacion se detalla el algoritmo del sistema completo para las ecuaciones en
flamelet. En primer lugar se parte con una solucién inicial para el sistema, la eleccion
de esta afecta tanto el tiempo de calculo como la estabilidad de la simulacion. Con esta
solucién se calculan las ecuaciones lagrangianas de la fase liquida para poder obtener
las fuentes de masa, momentum y energia necesarias para la fase gaseosa. Después se
resuelven de forma iterativa las ecuaciones de momentum (f”) y la del gradiente de
la fraccién de mezcla (g;). Esto implica que con la solucién inicial se resuelven los
sistemas discretos para cada ecuacion, se compara la nueva solucién con la anterior y

se compara el error hasta que el este es menor a una tolerancia previamente establecida

N
D (@A = 6 < emaa- (4.54)
i=1

Por ultimo, se resuelven las ecuaciones para las especies quimicas y energia, y se
compara la solucién de la ecuacion de energia nueva con la anterior. Si el error es mayor

a la tolerancia, todos los perfiles obtenidos (f’, ge, Y, T') pasan a ser la nueva solucién

inicial y todas las variables se calculan nuevamente hasta lograr la convergencia del

sistema. Todo el algoritmo de resolucion estd representado en la figura 4.3
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‘ Ingreso de soluciones iniciales para f', g, Yy, T' ‘

1

{ Célculo de ecuaciones de la fase liquida } ¢

1

{ Obtencién de fuentes de masa, momentum y energia provenientes de las gotas }

1

— { Resolucién de ecuacion de momentum para la fase gaseosa }

1
I Zi]\il(fn?—At — f/f) < €maz
J

— { Resolucién de ecuacion del gradiente de la fraccion de mezcla}

1
N
> im1 (gg;m - gé,i) < €maz
4

{ Resolucién de ecuacion de especies quimicas para la fase gaseosa}

1

{ Resolucién de ecuacion de energia para la fase gaseosa}

‘ Efil (T’it—’—At o ,I’zt) < €maz I

Figura 4.3: Esquema del algoritmo para la resolucion de las ecuaciones de flamelet,
las flechas verdes indican cumplimiento de la condicidon y las rojas el no cumplimiento
de estas.




Capitulo 5
Marco de validacion

Con el objetivo de validar el modelo de flamelet presentado en el capitulo 3, se
usardn simulaciones en el espacio de similaridad (sistema presentado en la seccién
4.1). Estos resultados se referenciardn con el subindice S, y representan el valor mas
exacto posible que se puede obtener con el modelo de flamelet.

Para la validacién se usardn 4 llamas. La llama base A estd compuesta por un spray
de gotas de 10 wm transportadas por un flujo de aire en el lado izquierdo. Por el lado
derecho se inyecta un flujo de combustible puro. Esto, para asegurar la monotonicidad
en la fraccidon de mezcla. La llama base tiene un strain rate de 100 1/s, pardmetro que se
variard de 100 en 100 para las siguientes 3 llamas (tabla 5.1). El resto de las condiciones

de contorno e iniciales se presentaron en la seccion 4.2.

Tabla 5.1: Llamas a simular

Flame a_.[1/s]

A 200
B 300
C 400
D 500

El strain rate maximo usado fue elegido debido a que este, 500 1/s, estd cerca del
valor de extincidn, 627 1/s.

Para la validacion se usardn 3 sets de ecuaciones, F, F5 y Fj. Las ecuaciones que
se resuelven en todos los sets son las ecuaciones de especies quimicas, ec. (3.21), las

de balance de energia, ec. (3.22), y la de g ec. (3.25).

46
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= Para el set F, ademas se resuelve la ecuacion de f’, ec. (3.32), mientras que las
fuentes de evaporacion se proyectan desde el espacio fisico, obtenidas con el set

S. De esta manera el modelo de clausura para @ es probado.

» Para [, las fuentes de evaporacion son calculadas con las ecuaciones presentadas
en la seccién 3.2.2, mientras que el perfil de f’ es proyectado desde el espacio

fisico. En este caso el modelo de clausura para la fase liquida es evaluado.

= Finalmente, para el set F3, se resuelve tanto la ecuacion para f’ como las de la

fase liquida, y asi poder estudiar el modelo completo.



Capitulo 6
Resultados y discusion

En este capitulo se analizan las estructuras obtenidas con los sets de ecuaciones
Fi, Iy y F3, los que se comparan con los obtenidos con el set de referencia S. En una
segunda parte se presentan las limitaciones del modelo debido a problemas de caricter
numérico. A su vez se postula un modelo simplificado que se espera pueda solventar
dichos problemas en miras a la generacion de librerias y la simulacién de llamas

turbulentas. Todo esto para finalmente mencionar los desafios que quedan pendientes.

6.1. Evaluacion de los modelos de clausura

Enla fig. 6.1 se aprecia como para todas las llamas estudiadas, la resolucion del set
Fi lleva a una buena prediccion. Estos buenos resultados se ven trasladados de igual
forma al perfil de a en la fig. 6.2 y en especial al de g¢ en la fig. 6.3. Este ultimo
es principalmente importante debido a que es el término presente en las ecuaciones
de flamelet, pudiendo en tltima instancia afectar a las estructuras. El tnico perfil que
presenta una diferencia levemente mayor es el de a para la llama D en la zona donde la
gota termina de evaporarse completamente. Atin asi no afecta el perfil de g¢. Se puede

concluir entonces que el set F; es un modelo de clausura adecuado.

48
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; —A -~ -B —C - —D
2 - S 18 / S 1 Ve S 1 . S
N 8 ~ 8 —

18 .'/ N =An ol s N —Br ~ —Cn gl \'-\ — D
- 1‘4‘ / . ! N b ! N\ vl / -
=00 N 12}, EN 12 * 12 N

12}/ - / . / N / .

1 N\ 1 « 1 1 N\,

0.8 ~ 0.8 . 0.8 N 0.8 N

00—gz—01 05 o5 1 ‘Sz T pr s 1 Yo or oo U oS 1 YSoor o ue oS i

&H EH EH EH

Figura 6.3: Perfiles del gradiente de la fraccién de mezcla.

En la fig. 6.4, se muestra que usando el set F, se obtienen buenas predicciones
para todas las llamas a baja fraccion de mezcla. Sin embargo, a medida que aumenta
&, la prediccién va empeorando, especialmente en la regién cuando la evaporacién
se completa. Especificamente, se pueden distinguir dos tipos de diferencias entre los
resultados obtenidos con F; y S. La primera es una diferencia en el valor maximo de
los perfiles, la que se puede apreciar més claramente en las llamas C y D. Esto es un
problema conocido, el cual es presentado por Archambault [72], y no estd directamente
asociado al modelo que se emplea para simular las gotas, sino que es una consecuencia
del acoplamiento entre el modelo Lagrangiano utilizado para la fase liquida con su
contraparte Euleriana para la fase gaseosa. En particular, estd relacionado con la malla
y la sensibilidad de las fuentes de evaporacion a esta: las fuentes de masa, momentum
y energia son calculadas por unidad de volumen y el valor de estas es dependiente del
tamafo de la celda.

La segunda diferencia es un leve desplazamiento de la curva hacia la izquierda,
lo cual se puede explicar con la ayuda de la fig. 6.5. En esta se aprecia que a medida

que la gota se va evaporando, 5 predice una evaporacion levemente acelerada. Esto
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Figura 6.4: Perfiles de fuente de masa para las 1llamas.

" - As " - Bs e, - Cs l"x « Dg
0.8} % . Ap 0.8 " « Bp 0.8F ", « Cpg 0.8 iy, « Dp,
. . 3

0 02 04,06 08 1 0 0.2 0.4 06 08 1 0 0.2 0.4 06 08 1 0 0.2 0.4 06 08 1

Figura 6.5: Radio de la gota.

se traduce en una mayor disminucién del radio de la gota en comparacién a S. Este
fendmeno se acentia en llamas en la cuales la evaporacion termina de ocurrir en zonas
medias del espacio de fraccién de mezcla. Para entender por qué sucede esto, se analiza
el perfil de la velocidad de la gota, fig. 6.6.

En la fig. 6.6 se puede apreciar que la velocidad se encuentra sobrepredecida en
la zona cercana a la inyeccién y subpredecida a medida que esta se va alejando. Este
comportamiento en la velocidad de la gota es producido por la naturaleza propia de la
transformacion de flamelet. En las zonas exteriores a la zona de combustion, se sabe que
el flujo es aproximadamente potencial, y aqui casi no ocurre evaporacion, por lo tanto
la fraccién de mezcla varia muy levemente. Esto implica que el modelo de flamelet no
capta el flujo potencial que puede ser mayor o menor dependiendo de las condiciones
de contorno en particular. Y es precisamente en esta zona donde la gota experimenta
una mayor desaceleracién, como se ve en las soluciones de S. El que la velocidad de la
gota posea una mayor velocidad, en esta primera zona, implica que la fuerza de arrastre
(que actua a favor del movimiento de la gota) sea menor, por lo que su aceleracion por
consiguiente también serd menor, y la velocidad maxima no seré tan alta. Esto produce
que la penetracién de la gota sea menor, explicando asi lo ocurrido en la fig. 6.5.

La fig. 6.7 muestra que F5 reproduce de muy buena manera la fuente de momentum,
S /7, a pesar de que nuevamente las mayores diferencias en las zonas donde esta tiene
sus menores valores (maximos absolutos), este punto es atribuible al problema de malla,
y ocurre de forma mds pronunciada en las llamas con un gradiente de velocidad mayor.

Finalmente, se tiene la fuente de energia. Para ella, como se ve en la fig. 6.8,
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Figura 6.8: Perfiles de fuente de energia para las llamas.

otra vez se aprecia el efecto de la malla. Ademds se puede observar que para las
llamas B y en especial la C, se tiene una mayor transferencia de calor desde la fase
gaseosa a la liquida con F;, en comparacion con S. Si se observa la fig. 6.9, cabria
esperar que la transferencia de calor desde la fase gaseosa a la liquida sea menor
(debido a la menor diferencia de temperatura entre ambas fases). Pero como se puede
apreciar en el ec. (3.9), la fuente de energia no depende tnicamente de la diferencia de
temperatura, sino que también lo hace de la cantidad de masa evaporada, . Y como se
explicé anteriormente, el set F, predice una evaporacion acelerada. Por lo que aunque
la diferencia de temperatura entre ambas fases sea menor, el aumento en la cantidad de
masa evaporada es la causante de la mayor transferencia de energia total desde el gas
al liquido.

A pesar de que los perfiles de evaporacion obtenidos con el set F5, puedan presentar
diferencias a los obtenidos con .S, esto no se traduce en el perfil de g, fig. 6.10,
prediciéndolo perfectamente. Por esto se puede concluir que 5 también es adecuado.

Finalmente se prueba el set 3 (set que corresponde al modelo completo, con el

cierre para a y las fuentes de evaporacion) en términos de las estructuras de la llama.
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Figura 6.10: Perfiles del gradiente de la fraccién de mezcla.
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Figura 6.11: Perfiles de fuente de masa.
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Figura 6.12: Perfiles del gradiente de la fraccién de mezcla.

El desempeiio del set F5 también es bueno (a pesar de que persisten los problemas en
la evaporacion, los que se manifiestan muy levemente en g¢). Tanto en los perfiles de
CsH, (fig. 6.14) como en el de CO, (fig. 6.13) se llega a buenos resultados. A parte de
esto perfiles se evaluaron perfiles de temperatura y otras especies quimicas, obteniendo
perfiles igualmente buenos.

6.1.1. Analisis del comportamiento de la gota

En esta seccion se estudia el comportamiento de la gota en funcién del tiempo,
obtenido con los sets S'y Fj.
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Figura 6.14: Perfiles de fracciéon masica de CoH, del gas.
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Figura 6.15: Densidad del ndmero de gotas.

En la fig. 6.15 se muestra la densidad del ndmero de gotas para cada llama, y los
resultados obtenidos con Fj son practicamente iguales a los conseguidos con S. Se
puede apreciar como la densidad es considerablemente mayor en las gotas con un strain
rate mayor, fenémeno que se explicard con mds detalle cuando se analicen los perfiles
de velocidad en el espacio de flamelet.

En la fig. 6.16 se muestran las temperaturas en la superficie de la gota para cada
llama. En la primera milésima de segundo la gota disminuye su temperatura, para luego
aumentarla debido al intercambio de energia con la fase gaseosa. Esta tltima aumenta
radicalmente desde el punto de inyeccion llegando a temperatura cercanas a los 2000
K. De cualquier modo, el aumento de temperatura de la gota no puede ser tan grande
como el de la fase gaseosa ya que el combustible estabiliza su temperatura cuando
esta alcanza su punto de ebullicion. La disminucién en la primera parte del perfil de
temperatura de la gota se puede explicar con el modelo de evaporacion. Ya que el
flujo de calor no depende sélo de la diferencia de temperatura entre las fases, sino
que ademads del calor latente de vaporizacion, como se puede ver en la ec. (6.1). Este

valor tnicamente es O cuando la temperatura en la superficie de la gota es igual a la
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temperatura critica del combustible (ec. (6.2)), para el etanol esta es 513,9 K. Por lo
que en la primera zona, donde la diferencia de temperatura entre ambas fases es nula o
muy pequeiia, el flujo de calor serd negativo, o sea, la gota experimenta una pérdida de

calor, reduciendo su temperatura.

Cpf (T TS)
= = L 6.1
q= ( B, (6.1)
Tcrit - Ts )0’38
L= Ly | m—————> (6.2)
boit <Tcrit - Tboil

En la fig. 6.17 se aprecia como en las primeras llamas la gota permanece un mayor
tiempo en zonas con £ < 0,001. En estos graficos también se puede ver que el tiempo
de salida de la gota de esta primera zona estd intimamente ligado a la evaporacién de
la misma. Esto ya que a medida que la gota se evapora, aumenta la concentracion de
combustible en la fase gaseosa, por lo que el valor de la fraccion de mezcla localmente
aumenta. A medida que el gradiente de velocidad es mayor, existe un acortamiento de
la zona de reaccidn en el espacio fisico, permitiendo una penetracién mayor de la gota,
aun cuando su tiempo de vida sea menor.

Como en las llamas A y B, se tiene un gradiente de velocidad menor, la velocidad
de las gotas en considerablemente mds pequefia que la presente en las llamas C y D,

esto se puede ver claramente en la fig. 6.18, en donde si bien todas las gotas tienen la
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Figura 6.16: Temperatura de la gota (superficie) sobre el tiempo.
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Figura 6.18: Velocidad en el espacio de fraccion de mezcla sobre el tiempo.

misma velocidad de inyeccién (1 m/s), al poco tiempo de iniciada esta, en las llamas C
y D, estas ya empiezan a acelerar, mientras que en las otras llamas esto se demora maés.
Por ejemplo en la llama B las gotas tardan hasta 3 veces mds en iniciar este proceso de
aceleracion.

El que las gotas localmente aceleren o desaceleren localmente influye directamente
en la densidad del nimero de estas. Si las gotas desaceleran implica que habrd una
mayor concentracion de estas. Esto ocurre porque al tener una velocidad local menor
a la de inyeccidn, por unidad de volumen entran mds gotas de las que salen, por lo
que hay acumulacidn, y esto es justamente lo que ocurre en la primera zona, como se
puede ver en la fig., 6.18, donde primero existe una leve disminucién de la velocidad
para luego acelerar. Esta desaceleracion no ocurre tan fuertemente en las llamas de
alto gradiente de velocidad, por lo que el aumento del nimero de gotas ocurre en un
lapso extremadamente corto de tiempo. Por el contrario, a medida que la gota acelera
la concentracidn disminuye, ya que en esta zona el nimero de gotas que salen es mayor
al nimero que entra.

Si bien existen ciertas diferencias entre los sets de ecuaciones Sy Fj3 en términos
de los perfiles de evaporacion esto no afectan las estructuras de lo perfiles gaseosos, los

que son de interés para la generacion de las librerias.

6.2. Limitaciones y simplificaciones del modelo

En esta seccion se van a presentar las limitaciones y problemas que presenta el
modelo desarrollado, ademds de proponer una solucidn, teniendo en cuenta su potencial
uso para la generacion de librerias de flamelet.

El modelo presenta limitaciones a nivel numérico cuando la gota circula por zonas
donde g, tiene valores cercanos a 0. Naturalmente, el perfil de g¢ es cercano a 0 (o
exactamente 0) en los extremos, lo que genera problemas en el lado de izquierdo de la

llama (por donde la gota necesariamente tiene que circular), como los presentados en la
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Figura 6.19: A la izquierda el gradiente de la fraccién de mezcla y el radio de la gota
en el espacio de flamelet, y a la derecha la fraccién de mezcla en el espacio fisico.

seccion anterior. Para no perder informacion, es necesaria la implementacion de mallas
mads finas en estas zonas, lo que aumenta el costo computacional.

En general existen otros 2 casos donde complicaciones similares se presentan. El
primero cuando existen zonas de g¢ cercano a 0 en el centro de la llama (por donde la
gota tiene que circular), y cuando la gota logra atravesar toda la llama hasta llegar al
otro extremo (lado derecho), zona donde g, es exactamente 0. Para ilustrar estos se hard
uso de 2 nuevas llamas. La llama L, es idéntica a las utilizadas en las seccidn anterior,
pero con un strain rate inferior, 100 1/s. La llama L., tendrd los mismos pardmetros
que L, pero con un radio inicial de gota mayor, y una velocidad inicial menor. En esta

tltima la gota llega al lado derecho debido a su mayor momentum inicial.

Tabla 6.1: Llamas a simular

Flame Ro[um] wu,olm/s] mguylo [kg-m/s]
Ly 10 1 3.4x10712
Lo 35 0.75 1.1x10°10

En lallama L, existe una zona de g¢ ~ 0 dentro de la estructura del flamelet, en una
posicion cercana a ¢ = 0,18 (fig. 6.19). La mayor implicancia de esto es que, debido a
la transformacion de flamelet, se genera un efecto de compresion espacial. Es decir que
un pequefio A¢ contiene la informacion de una gran extension de espacio fisico. Esto
se ve claramente representado en la grafica de la derecha de la fig. 6.19, donde casi un
tercio del espacio donde se desarrolla la llama posee aproximadamente el mismo valor
de &.

Esta situacion es especialmente problemadtica cuando se agrega el modelo de
evaporacion en el espacio de flamelet, donde ni el set F5, ni el F5 convergen. Esta no

convergencia es atribuible a que la velocidad de la gota en espacio de flamelet (d¢/dt)
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Figura 6.20: A la izquierda el gradiente de la fraccién de mezcla en el espacio de
flamelet, y a la derecha la fraccion de mezcla y el radio de la gota en el espacio fisico.

depende directamente del valor de g¢. Si el gradiente de la fraccion de mezcla tiene
valores cercanos a 0, igualmente lo tendré la velocidad en el espacio de flamelet, ya

que
d¢ dfdy  dy
at  dydt  %ar

Esto provoca una evaporacion concentrada en este punto, lo que en el espacio fisico

(6.3)

no ocurre, donde existe una evaporacion distribuida.

La segunda situacion de conflicto estd ejemplificada con la llama L-, en donde la
gota pasa a través del plano de estancamiento, y llega hasta la zona de flujo potencial
del lado derecho. Esto debido a que la gota tiene mas masa, y por ende un momento
mayor. Como se ve en la fig. 6.20, la gota avanza hasta llegar a la zona donde la fraccién
de mezcla es 1.

El problema radica en que para una mismo valor de &, en este caso 1, la gota cambia
considerablemente su radio. Primero, al estar evapordndose, esta disminuye su radio,
pero a medida que se acerca a la zona de £ = 1, la concentracién de combustible
es mayor. Es por esto que el combustible empieza a condensarse, haciendo que el
radio de la gota aumente. Cuando esta cambia el sentido de su velocidad, sale de la
zona de inyeccion de combustible gaseoso, llegando a zonas de menor concentracién
de este y de mayor temperatura, comenzando nuevamente el proceso de evaporacion.
Es importante mencionar, que tal y como presentaron Olguin et al. [73], el modelo
de Clausius-Clapeyron bajo ciertas condiciones lleva a temperaturas de la gota por
sobre la de ebullicién, pudiendo ocasionar una sobreprediccion en la condensacion del
combustible.

Gran parte de la descripcion de este proceso es imposible de capturar en el flamelet,
ya que ocurre en un solo punto, £ = 1, perdiendo informacién importante. Igual a lo

ocurrido en la llama L, esta no llega a converger para los sets F5 y Fj.
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6.2.1. Marco de validacion

Con el fin de evitar los problemas numéricos explicados anteriormente, y en miras
de la generacidn de librerias, en esta seccidn se propone una simplificacion del modelo
presentado en esta tesis. Este consiste en suponer que la velocidad de las gotas es la

misma que la del gas, lo que matematicamente se traduce como

1] €8, —2pf
Udy = — [/ —pfdél + (Puy>£=0 (6.4)
P {Jo Ge
y
Udr = fISUr,oa (6.5)

por lo que no se hace necesaria la ecuacion de la dindmica de gota, ec. (3.17). Esta idea
en principio soluciona el problema debido a que al no requerir calcular la velocidad
de la gota, esta no se vera afectada por los bajos valores de g:. Ademads de que la gota
nunca podra llegar a la zona de flujo potencial del lado derecho.

Para estudiar el modelo simplificado se realizardn 2 andlisis paramétricos. El
primero variando el strain rate (que es como normalmente se llena el espacio de
flamelet), y el segundo modificando el radio de la gota. El objetivo del primero es
establecer una comparativa entre S, F3, y el nuevo set de flamelet simplificado (F}).
Para esto se hard uso de un set de llamas similar al empleado en la seccién anterior,
donde en esta ocasion la llama base tiene un strain rate de 100 1/s y se aumenta de 100
en 100 hasta 600 1/s (tabla 6.2).

Tabla 6.2: Llamas a simular

Flame a_,[1/s]

o 100
Qg 200
Qs 300
oy 400
a 500
o 600

En la llama «; no hay convergencia del set I3, por lo que solo se mostraran los sets
S y F. 4.

El segundo andlisis se realiza, ya que cabria esperar que la simplificacion perdiera
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validez para radios de gota mayores. Esto porque gotas mds grandes poseen mayor
momentum, por lo que su tendencia a seguir el flujo deberia ser menor. Se estudiardn 4
casos, todos con un strain rate de 100/s, y variando el radio inicial de la gota, como se

muestra en la tabla 6.3.

Tabla 6.3: Llamas a simular

Flame Ry[um]

B4 10
Ba 15
Bs 20
Ba 25

Influencia del strain rate

En la fig. 6.21 se puede apreciar que para bajos strain rate, la gota alcanza una
penetracion levemente mayor, llegando a la llama a3 donde los perfiles de radio de la
gota son casi idénticos. Para las llamas de mads alto strain rate, ay, a5 y o, los perfiles
obtenidos con F); son casi los mismos entre si, debido a que la gota llega al plano de
estancamiento, y dado que en esta zona la velocidad es 0, la gota no se puede mover de
ahi, evapordndose completamente.

Como cabria esperar, a medida que aumenta el strain rate esta suposicién no es
capaz de predecir correctamente la estructura de la llama, ya que como se explico,

es imposible que con esta suposicion se logren altas penetraciones, porque la gota no
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Figura 6.21: Radios de la gotas.



60 Capitulo 6. Resultados y discusion

0.16 0.16 0.16
) s — a8 ) — @9 ) —a39
0.14 . , 0.14 0.14
- - QLR S Q2,3 . a3, F3
0.12 S 0.12 B 0.12 D asp
- 0.1 N - 01 ’ - 0.1 N 44
20.08 N 20.08 20.08
>3 0.06 N > 0.06 >3 0.06
0.04 N 0.04 0.04
0.02 0.02 0.02
000707 ps 081 00 —02 01 06 05 1 00— 07 0% 05 1
- EH &H
0.16 0.16 0.16
, — a8 , —as59 ) — 6,8
0.14 , 0.14 0.14
012 i T oxEs g1 6,13
- 0.1 g - - R - 01 - A - 0.1 - - Y0
20.08 A 2 0.08 ™ 20.08 AN
57 0.06 537 0.06 57 0.06 RN
0.04 0.04 0.04 N
0.02 0.02 0.02
0—02 07 0% 05 1 00 —02 01 06 05 1 00 —02 07 06 05 1
& EH &H
Figura 6.22: Perfiles de fraccion masica de CO, del gas.
0.012 0.012 0.012
— o8 — a5 — 39
0.01 - -Q 0.01 . -y 0.01 - Q3 By
—0.008 - -O2F 0008
£0.006 £0.006
$) $)
>~ 0.004 >~ 0.004
0.002 0.002
0 . . 0 e 0
00204 95 08 1 00204 05 08 1
0.012 0.012 0.012
— a8 — 59
0.01 L ayp, 0.01 ayp, 0.01
—0.008 - -O4F 0008 - -O5F 0008
£0.006 £0.006 N £0.006
<) O N <)
> 0.004 > 0.004 N ~0.004F o)
0.002 0.002 S 0.002 BRI
o701 05 o5 1 7 01 05 o5 1 05701 05 05 1
EH & |- EH

Figura 6.23: Perfiles de fraccién masica de CoH, del gas.

puede atravesar el plano de estancamiento, teniendo menores contraciones de todas las
especies analizadas (figs 6.22 y 6.23).

La otra llama que no se predice tan bien es la a;, donde se predice una mayor
penetracion que la que ocurre calculando de velocidad de la gota directamente, esto
se puede ver en las figs. 6.22 y 6.23. Para la llama «; se aprecia una sobrestimacién
del CO,, mientras que para las otras 5 una subprediccién. A pesar de estos errores, en
general tanto cualitativa como cuantitativamente los perfiles de las especies quimicas
obtenidos con esta simplificacion son razonablemente buenas incluso para el escenarios
mds adverso. En el caso de la temperatura (fig. 6.24), en general los resultados
obtenidos son muy buenos, a excepciéon de la llama o donde la temperatura es

levemente menor, todo esto por el mismo efecto ya mencionado, menos penetracion
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Figura 6.25: Perfiles del gradiente de fraccién de mezcla con el modelo completo
usando el set S.

de la gota implica menor cantidad de combustible para reaccionar en la zona derecha

en comparacién con Fj.

Influencia del radio de la gota

Los resultados se comparardn solo con .S, ya que los perfiles de g¢ para todos los
casos presentan valores muy bajos para £ cercano a 0,2 (fig. 6.25), lo que hace imposible
su resolucioén con F3.

Tanto en los perfiles de temperatura (fig. 6.26), como en el de las especies quimicas
(figs. 6.27 y 6.28), se ve que a medida que se aumenta el radio de la gota, los resultados
son peores, por lo que la suposicion es menos valida.

Es importante notar que a medida que se aumenta el radio de la gota cada vez
las predicciones realizadas con el modelo simplificado se alejan cada vez mas de su
equivalente en el espacio fisico.

Otro aspecto interesante de estos resultados es que en general los perfiles son muy

similares entre si, esto se debe a que la trayectoria es, en forma, igual para todas las
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Figura 6.29: Radios de la gotas.

llamas (fig. 6.29), a diferencia de la que se produce sin la simplificacion. Esto se traduce
en perfiles de evaporacion cualitativamente muy parecidos. Esto solo reafirma la idea
de que esta simplificacion es realmente util solo cuando se trabaja con radios de gotas

pequenos.
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Conclusiones

En esta tesis se desarrolla una formulacién completamente cerrada de la ecuaciones
de flamelet para llamas de spray en una configuracién de flujos opuestos, lo que,
comparado con formulaciones previas, implica cerrar el término relacionado con la

velocidad del flujo y los términos fuentes debido a la evaporacion.

Para el cierre del primero, se hace uso de una transformacién de similaridad para
la coordenada radial en la ecuacién de conservacion de momentum, y de esta manera
se obtiene una formulacién unidimensional que puede transformarse directamente a
espacio de flamelet. Con esta ecuacion se puede entonces obtener el campo de velocidad
y consecuentemente a. Para el cierre de los términos fuente asociados a la evaporacion,
por otro lado, se hace uso de un modelo Lagrangiano para la fase liquida. Este modelo,
junto con la similaridad asumida, permite cerrar completamente el sistema en el espacio
de fraccion de mezcla. Obteniendo, de esta forma, un set de ecuaciones de flamelet

completamente independiente del espacio fisico.

Para la validacién del modelo desarrollado, se genera primero un set de llamas
laminares de etanol/aire, las cuales se simulan en espacio fisico y posteriormente se
proyectan en espacio de fraccion de mezcla. Estas consideran un amplio espectro de
strain rates, desde valores bajos hasta valores cercanos a la extincién. En primer lugar
se evalia el desempefio unicamente del modelo de clausura para el gradiente de la
velocidad, al cual se le llama Fj, luego se hace lo propio con el modelo para los
términos fuente debido a la evaporacion, al que se refiere como F, y finalmente se
realiza la validacion del modelo completo, designado como F3. Los resultados muestran
que los sets Fy y F; describen la llama de manera apropiada, aunque para el dltimo se

aprecian leves diferencias respecto a las estructuras de referencia proyectadas desde
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el espacio fisico. Estas diferencias son atribuibles a problemas numéricos asociados
con el acople de descripciones Lagrangianas y Eulerianas, los cuales ya han sido
previamente identificados en la literatura relacionada. Para el set F5, el modelo es capaz
de predecir los perfiles de las propiedades de las llamas muy bien en comparacién
con su equivalente en el sistema de similaridad. En relacién con la descripcion de la
dindmica de la gota en espacio de flamelet, en este andlisis se concluye que, dada
la naturaleza del flamelet, en el espacio de fraccién de mezcla no se puede captar la
zona de flujo potencial, por lo que el set F3 no predice correctamente la velocidad de
inyeccion de las gotas a la zona de combustion. Esto implica que la gota se evapore
antes, produciendo diferencias entre los perfiles de evaporacién, lo que de cualquier
modo no se traduce en cambios importantes en el perfil de g.

Si bien en este trabajo las ecuaciones de flamelet se cierran completamente para
esta configuracion, la implementacién y resolucién del modelo presenta dificultades de
cardcter numérico, las que hacen dificil obtener convergencia bajo ciertas condiciones.
Estas se hacen presente cuando la gota pasa por zonas con valores de g cercanos o
iguales a 0. Con el objetivo de obtener una formulacién que se pueda utilizar para la
elaboracion de librerias, se propone un modelo simplificado donde la velocidad de la
gota siempre es igual a la velocidad del gas, lo que elimina los problemas numéricos
ya descritos asociados con la formulacion completa.

El modelo simplificado propuesto captura las caracteristicas principales de las
llamas estudiadas, pero una completa evaluacién requiere la elaboracién de librerias y
su uso en la simulacion de otras llamas en el marco de un modelo de flamelet, lo que se
proyecta como trabajo futuro. Por otro lado estd la misién de solventar el problema de
la no monotonicidad de la fraccién de mezcla para llamas con inyeccién de combustible

completamente en spray.



Apéndice A. Nomenclatura

Simbolos

a Tasa de deformacion (Strain rate)

acr  Numero de moles de carbono en la especie k
By Nuamero de transferencia de masa de Spalding
Br  Numero de transferencia de energia de Spalding
Cp  Coeficiente de arrastre

C,  Calor especifico

D Coeficiente de difusion mésico

Dy Coeficiente de difusion térmico

F Combustible

f Funcién de corriente

G Vector aceleracion de gravedad

Je Gradiente de la fraccion de mezcla

Je Gradiente de la variable de progreso

Iy Entalpia de la especie k

L Calor latente de vaporizacion

Le  Nuamero de Lewis

M Peso molecular

m Flujo mésico

my Masa de la gota

n Densidad del nimero de gotas

Nu  Nimero de Nusselt modificado

O Oxidante

P Producto de la reaccién quimica

P Presion

Pr  Numero de Prandtl
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Q Flujo de calor

q Flujo de calor hacia la gota

qr Flujo de calor

R Radio instantdneo de la gota

r Coordenada radial

Re  Numero de Reynolds

S Coeficiente estequimétrico

S, Término fuente de energia debido a la evaporacion
S, Término fuente de momentum debido a la evaporacion
S, Término fuente de masa debido a la evaporacién
Sc Nuamero de Schmidt

Sh Numero de Sherwood modificado

T Temperatura

t Tiempo

u Vector velocidad

U; Componente 7 de la velocidad del gas

f/i Componente 7 de la velocidad de difusion

Viy ~ Componente axial de la velocidad de difusién de la especie k&
w Peso molecular de la mezcla de gases

X Vector de la posicién de la gota

T Componente 7 del sistema de coordenadas

Xy Fracciéon molar de la especie k

Y Coordenada axial

Y, Variable de progreso

Yi Fraccién mésica de la especie k

Letras Griegas
o Conductividad térmica
X Tasa de disipacion escalar

0rr  Delta de Kronecker

n Coordenada de similaridad
K¢ Curvatura de la fraccion de mezcla
Ke Curvatura de la variable de progreso

Conductividad térmica

W Viscosidad dindmica
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v Viscosidad cinemdtica

Wi Término fuente de masa debido a las reacciones quimicas para la especie k
wr  Término fuente de energia debido a las reacciones quimicas
P Densidad

T Coordenada temporal en el espacio de composicién
S Coordenada radial interna de la gota

19 Fraccién de mezcla

&, Coordenada tangencial a la fraccién de mezcla
Subindices

+o0o0 Condicién de contorno en el lado derecho

—oo  Condicién de contorno en el lado izquierdo

0 Condicion inicial

1 Coordenada perpendicular

boil  Punto de ebullicién

crit Punto de critico

F Combustible

f Film de la gota

k Especie quimica k

[ Fase liquida

O Oxidante

r Coordenada radial

S Superficie de la gota

st Estequiométrico

Coordenada axial
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