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Resumen. Durante los primeros instantes de la inyeccion de combustible, el chorro liquido se fragmenta
hasta formar un spray. Este fendémeno, conocido como atomizacidn, se ha estudiado experimentalmente,
logrando importantes avances en la caracterizacidn de aerosoles. Por otra parte, recientemente se han em-
pleado modelos computacionales a fin de desarrollar un andlisis mas detallado, basado en la dindmica de
los procesos de fragmentacion. En este contexto, presentamos resultados obtenidos mediante un modelo
de Volumen de Fluido (VOF) en un contexto de Método de Volimenes Finitos (FVM), implementados
en la suite Basilisk. Esta herramienta utiliza grillas octree para aplicar estrategias de refinamiento adap-
tativo (AMR) basadas en estimacién de error numérico mediante wavelets. A partir del andlisis de esta
métrica, caracterizamos la precision de las simulaciones en funcién del criterio de refinamiento.

Keywords: Atomization, Volume of Fluid, Adaptive Mesh Refinement, Basilisk.

Abstract. During the first stages of fuel injection, the liquid jet suffers fragmentation until turning into a
spray. This process, konown as atomization, has been studied experimentally improving our capabilities
to characterize spray properties. On the other hand, computational models have been recently applied to
develop more detailed descriptions baseed on the breakup process dynamics.In this context, we present
results obtained using a Volume of Fluid (VOF) in a Finite Volume Method (FVM) implemented in the
suite Basilisk. This tool employs octree grids to apply Adaptive Mesh Refinement (AMR) techniques
based on wavelet error estimation, which allow to reduce grid size and computational cost. The accuracy
of the results is analyzed by monitoring the error estimation function.
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1. INTRODUCCION

Los flujos multifdsicos se encuentran presentes en la naturaleza y en un gran nimero de
aplicaciones industriales. La atomizacion de chorros liquidos, en particular, es un fenémeno
clave en la inyecciéon de combustibles, aplicaciéon de agroquimicos, procesos de enfriado o re-
cubrimiento entre muchos otros. Este fendémeno consiste en la fragmentacién de una estructura
liquida hasta formar una nube de gotas de didmetro estable. Debido a su ubicuidad, los aerosoles
son estudiados experimentalmente de forma intensiva desde la década de 1970. Nos limitaremos
aqui a mencionar las detalladas revisiones de Marmottant y Villermaux (2004); Guildenbecher
et al. (2009); Lefebvre y McDonell (2017)

Sin embargo, existen diversas limitaciones que no permiten un anélisis exhaustivo del pro-
ceso. En general, el spray en su zona densa impide la observacion de las inestabilidades en
la zona cercana a la boquilla de inyeccion. En el caso de la inyeccién en motores, se suma el
inconveniente de las elevadas temperaturas y presiones de operacion.

Debido a estas problematicas, la simulacién numérica se presenta como una herramienta (til
para el estudio de la atomizacion. Esta activa drea de investigacién apunta a realizar un andlisis
comprensivo que complemente los datos obtenidos en el laboratorio. A partir del aumento de las
capacidades de computo y el desarrollo de técnicas numéricas para la simulacion de flujos mul-
tifasicos, a principios de la década del 2000 se han propuestos diversos enfoques para esta tarea.
Gorokhovski y Herrmann (2008) resumen los principales obstaculos para realizar Simulacién
Numérica Directa (DNS) de atomizacidn:

» Gran amplitud de escalas espaciales y temporales. Los elevados nimeros de Reynolds
involucrados en la atomizacién implican escalas de Kolmogorov varios érdenes de mag-
nitud inferior a la longitud caracteristica del problema.

= [as propiedades del flujo son discontinuas, la representacién numérica generalmente in-
troduce errores que pueden producir a resultados no fisicos.

= La tension superficial debe implementarse con un esquema preciso, ya que es clave para
los proceso de atomizacion secundaria (escala pequefia de la simulacion). Esto requiere
un tratamiento especial del término en la ecuacién de momento.

= La turbulencia es un fenémeno tridimensional, lo cual eleva los costos de simulacién.

» La deformacion de la interfase ocurre rdpidamente, la resolucion temporal requerida es
elevada.

Los nimeros adimensionales que caracterizan a este problema son:

UD U?D
= fs Weg:pg Qp:ﬂ Qu:ﬂ

Re,
Hg o Pg Hg

En este trabajo, presentamos resultados de un caso tipico de atomizacién empleando la li-
breria de volumenes finitos Basilisk Popinet (2014). La misma cuenta con una formulacién del
método de Volumen de Fluido (VOF) Lineal a trozos (PLIC) para mallas estructuradas. La im-
plementacién en grillas tipo octree permite aplicar Refinamiento de Malla Adaptativo (AMR)
de forma eficiente. El criterio de refinamiento estd basado en una estimacién de error absoluto
por wavelets, ajustado para asegurar la resolucion de las escalas turbulentas acordes al paso de
malla local.
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2. METODOS NUMERICOS E IMPLEMENTACION

El modelo matematico empleado consiste en las ecuaciones de balances de masa y momento
para un flujo incompresible, considerando la fuerza de tension superficial:

V-(u)=0
Jpu

s + V- (puu) = —=Vp+ V - 2uD] + okdsng

donde u(x,t) es el campo de velocidad y p(x,t) el campo de presién. El tensor D sigue la

)

1
definicion §(Vu + (Vu)"). Las propiedades p y x son la densidad y viscosidad de flujo res-

pectivamente. La fuerza de tension superficial, de acuerdo al modelo de Brackbill et al. (1992),
se calcula como el producto de la constante o, la curvatura de la interfase ~ y el vector normal
unitario ng. La delta de Dirac centrada en la superficie ¢, denota el caracter local de la fuerza
de interfase (Tryggvason et al. (2011), capitulo 2).

La distribucion espacial de las fases se representa en este trabajo mediante el método VOF
Hirt y Nichols (1981); Rudman (1998), que considera un tnico campo de velocidad continuo
y describe la distribucién de cada fase mediante una funcion de color discontinua c¢(x,t) que
asume valores 0 o 1 para cada fase. Esta funcién de Heaviside evoluciona de forma Lagrangiana,
de acuerdo a la ecuacion:

%—FV-(ou):O (2)

En el contexto de la técnica VOF-PLIC (Tryggvason et al., 2011),se resuelve el balance del
valor medio de cenlacelda¢ = (1/V) [;, cdV, que representa la fraccién de volumen ocupada
por la fase principal (¢ = 1). De esta manera, la posicion de la interfase estd implicitamente
definida por la funcién ¢. A nivel discreto, conocido el valor de la normal del plano en una
celda, su posicion estd univocamente definida por la fraccion de volumen Scardovelli y Zaleski
(1999). Asimismo, las propiedades del flujo en cada celda pueden calcularse mediante medias

aritméticas:

p=cpi+(1—=2¢py  p=7cu+(1—2E)u (3)

Definido el conjunto de ecuaciones (1,2) y las variables a resolver (¢, u, p), es necesario
definir los esquemas numéricos para resolver el sistema. La implementaciéon que utilizamos,
presente en Basilisk Popinet (2014), se basa en el Método de Volimenes Finitos (FVM), resol-
viendo las ecuaciones de Navier-Stokes con el algoritmo de proyeccion aproximada de Chorin
(1968). Siguiendo la notacién de Popinet (2009), el sistema de ecuaciones algebraicas a resolver
es el siguiente:

Db P LY () = 0
u, —u Al B
Pusd ( N 2 4u,, 1V (u)) =V [t 1 (Dn + D)) + (0K05n5) .41 @
At
Upt1 = Us — Vp, i1
n+%
V- (un+1) =0
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El esquema de adveccion geométrico utilizado para la fracciéon de volumen fue desarrollado
por Weymouth y Yue (2010). Si bien utiliza splitting direccional, este esquema conserva masa
a precision de maquina.

Los flujos advectivos de la ecuaciéon de momento se calculan como el producto del flu-
jo mésico dado por la adveccién VOF y una aproximacién de segundo orden de la velocidad
en la cara Bell et al. (1989). Esto garantiza la misma precision para la conservacion de ma-
sa y momento. Una explicaciéon mds detallada de los efectos de usar esquemas de adveccion
momentum-conserving puede hallarse en Pairetti C. (2018). El flujo total se calcula finalmente
computando la difusién viscosa mediante Crank-Nicholson.

El término de tension superficial se computa de forma consistente con el gradiente de presion,
a fin de reducir las corrientes pardsitas como se explica en Popinet (2018). La curvatura de la
interfase se calcula mediante aproximaciones de segundo orden a partir de funciones altura
calculadas en cada celda con la fraccion de volumen y la normal, utilizando las formulaciones
analiticas en Scardovelli y Zaleski (1999).

El método de refinamiento adaptativo empleado en este trabajo se basa en una aproximacion
de error absoulto de velocidad a partir del cdlculo de wavelets (Popinet, 2015; van Hooft et al.,
2018). Este método es equivale a utilizar criterios de refinamiento basados en el hessiano de la
velocidad Ozhan et al. (2013).

2.1. Resolucion de escalas turbulentas

Como mencionan Gorokhovski y Herrmann (2008), aplicar DNS en problemas de atomi-
zacion es altamente costoso. Por esta razén en general se opta por una metodologia de Simu-
laciéon de Grandes Eddies (Large Eddy Simulation, LES), donde se modelan los efectos de las
escalas subgrilla agregando un término difusivo turbulento. Usualmente, las hipdtesis de estos
modelos se respetan en casos de turbulencia homogénea, como se menciona en Pope (2001).
Sin embargo, el problema analizado no cumple estas condiciones en las regiones de interés, par-
ticularmente en las zonas cercanas a la interfase donde se genera la transferencia de momento.

En este trabajo consideramos que el error numérico difusivo introducido por esquema de
adveccion y que no es necesario emplear modelos subgrilla explicitos. Esta estrategia es nor-
malmente conocida como LES Implicito (ILES), siendo inicialmente propuesta por Boris et al.
(1992) y actualmente utilizada para caracterizar flujos de alto Reynolds Grinstein et al. (2007);
Cadieux et al. (2017); Sun y Domaradzki (2018). En concreto, consiste en considerar que el
campo de velocidad obtenido es la media en volumen, lo que es equivalente a emplear un fil-
tro con kernel G de caja, es decir, que es por definicion equivalente a la discretizacion FVM
5. Algunos autores como Aniszewski et al. (2012) consideran leyes de cierre explicitas para
complementar el filtro LES de la grilla. Sin embargo, en esta instancia no consideramos dichas
correcciones, que serdn objeto de futuros anélisis.

_ 1 Ou le (xeV)
u_V/VG()dV C=10 ) (5)

3. ATOMIZACION DE CHORRO DIESEL

El problema a analizar en cuestion es un chorro en condiciones de inyeccion Diesel, definido
por el grupo de Ménard et al. (2007) y Lebas et al. (2009) en CORIA, dirigido por Desjardins.
Los pardmetros de dicho caso se encuentran definidos en la tabla 1. La figura 1 muestra una
instancia intermedia de simulacién en la cual el aerosol todavia estd desarrolldndose.
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-150 Velocidad [

Figura 1: Gotas producidas por atomizacion del chorro para tiempo ¢t = 6 us. Colores por componente axial de
velocidad.

3.1. Definicion de caso de estudio y configuracion del esquema numérico

La simulacién consiste en un dominio cubico de lado L = 18D, la condicion de entrada esta
dada por un perfil de velocidad uniforme con variable en el tiempo segin 6. Esta condicién de
entrada estd limitada sélo al orificio por de didmetro D por donde se inyecta el liquido, el resto
de esa cara dispone de condiciones de pared. Todas las otras caras del cubo tienen aplicadas
condiciones de salida (presion fija y gradiente nulo de velocidad).

Uy = Upnj +sin(2r ft)U,  f =5t % ©

Las propiedades de los fluidos se listan en la tabla siguiente (en unidades del SI) junto con
los datos geométricos del problema:

Py P i i o | Un Ui St
25. 696. 107° 12x107% 006|100 5 1.3

Tabla 1: Definicion del caso de atomizacidn.

Shinjo y Umemura (2010) han analizado un régimen de alto Reynolds, con una malla unifor-
me de paso 0,35um. Los resultados que exponemos a continuacién utilizan una malla levemente
mds gruesa (0,46um) y una tolerancia de error en la velocidad de (e(u) < 1%U,y;). Las distri-
buciones de gotas obtenidas en ambas simulaciones presentan el mismo grado de atomizacion,
es decir, en ambos casos la moda consiste en gotas de 1 um de didmetro, de las cudles se cuen-
tan mds de 2000 gotas en un spray desarrollado. La distribucion de velocidades en la figura 1
también presenta grandes similitudes con los resultados expuestos por Shinjo. Ambas compara-
ciones muestran que el uso de AMR no modifica el comportamiento fisico del sistema, es decir,
que el criterio de refinamiento no introduce errores significativos en el campo de velocidad en
las zonas relevantes del flujo. Al respecto, cabe notar en ¢ = 10us la malla de este caso constaba
de 4 x 108 celdas, menos del 7 % del tamafio de malla reportado por Shinjo (6 x 10).

3.2. Analisis del aerosol

El estudio de estos casos en general implica el analisis estadistico de diversas propiedades
de las gotas producidas. En este sentido, la figura 2 muestra los histogramas didmetro, posicién
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radial y aspecto de forma para tres instantes (3, 6, 9 us). Estos datos permiten observar que el
tamafo de gota mds comun es apenas superior a 1 um, que corresponde a un valor estable We =
5 para una velocidad relativa de 100 m/s. Este maximal es ligeramente superior a lo reportado
por Shinjo y Umemura (2010), donde la cantidad de gotas es también considerablemente menor.
Al observar la evolucién temporal de los histogramas vemos un leve corrimiento del maximo a
la derecha, pero conservando la misma distribucion densidad.

En cuanto a la distribucion espacial de las gotas, observamos una rapida expansion radial del
espacio ocupado por la nube. M4s atin, luego de 9 us, aproximadamente el 60 % de las gotas se
encuentran a una distancia mayor a un didmetro del eje.

La figura 3 permite observar que las gotas de mayor tamafio son las méas alejadas del nicleo.
La distribucion de gotas pequefias es relativamente homogénea debido a que éstas se generan
por ruptura catastréfica en toda la interfase. El hecho de que mas del 95 % de las gotas se
encuentren comprendidas en el rango entre 0.5 y 3 micrones de didmetro no debe opacar que la
gran mayoria de la masa liquida se encuentra concentrada en el nicleo del chorro, como puede
observarse en la figura derecha inferior.

Es notable también que las gotas de mayor velocidad son aquellas que se encuentran en la
zona de recirculacién posterior a la punta del chorro. El mismo tipo de vértices se encuentran
en las ondas de Kelvin-Helmholtz cercanas a la zona de inyeccion. A medida que las gotas se
alejan del eje z, el efecto de drag reduce significativamente su velocidad.

Por cuestiones de brevedad, no se halla una descripcion gréfica de la penetracién del chorro.
Sin embargo, en estas primeras instancias el arrastre aerodindmico no afecta significativamente
la posicion de la punta del chorro, que avanza a velocidad practicamente constante (Usy,;).

IR B 8.99958
. us 1.0
mEN 5.99918 us Ypeita fﬁf
10° m 299943us | 08 ﬂff
102 0.6 ﬁ
0.4 il
10! ﬂ [ 8.99958 us
0.2 [ 5.99918 us
[ 2.99943 us
o0 [TRTTHT N
0 8 10 12 14 0 1 2 3 1 5
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10 1.0
: ~
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Figura 2: Histogramas (izquierda) y distribucién acumulativa (derecha) de didmetros y posicidn radial de las gotas
en el aerosol.
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Figura 3: Gotas separadas por rangos de didmetro: D < 1 pum (arriba izquierda), 1 um < D < 2 um (arriba
derecha), 2 pm < D < 3 um (abajo izquierda) y mayores didmetros (abajo derecha). Colores por componente
axial de velocidad.

4. CONCLUSIONES

En este trabajo desarrollamos simulaciones preliminares de atomizacion de chorros liquidos
empleando un solver FVM bifasico basado en VOF que aplica AMR en malla octree, imple-
mentado en la suite Basilisk. El uso de malla adaptativa permiti6 reducir la cantidad de celdas en
un orden de magnitud, acotando los requerimientos de memoria que son la principal limitante
en este tipo de problemas.

En cuanto a los resultados, se observé que el didmetro de gota més frecuente corresponde
a un Weber bajo (We = 5) lejano a las condiciones de fragmentacion. Asimismo, la cantidad
de gotas en cada rango de tamafio se condicen con los resultados de mayor resolucion en la
bibliografia (Shinjo y Umemura, 2010) y con resultados experimentales (Guildenbecher et al.,
2009). En este sentido, es alentador observar que la falta de resolucién de la turbulencia en
las regiones alejadas no parece haber afectado el comportamiento de la atomizacion. Adn asi,
aproximadamente la mitad de las estructuras liquidas se resuelven con apenas 3 celdas en un
didmetro. Esto implica la necesidad de incrementar la resolucién para garantizar la convergencia
en malla.

Como trabajos a futuro, se realizardn simulaciones de regimenes a menor Reynolds, a fin
de lograr una mejor representacion de las escalas de Komogorov. Por otra parte, es necesario
realizar simulaciones por periodos mds largos de tiempo, a fin de observar el desarrollo radial
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del cono, observar la longitud de rompimiento del nucleo y estudiar en qué momento de la
inyeccion el comportamiento estadistico del aerosol alcanza una media estacionaria.
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