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Resumen. La atomizacién es un flujo turbulento multifasico donde los efectos de tension superficial
son relevantes. Este fendmeno presenta un amplio espectro de escalas espaciales y temporales relacio-
nadas al transporte de energia y a la deformacién de la interfase. En este contexto, a fin de reducir su
costo computacional, la simulacién de atomizacién puede emplear herramientas que exploten el caracter
local del fenémeno empleando mallas m4s refinadas en las regiones donde las escalas relevantes sean
menores. En este trabajo, se presenta un solver de Volumen de Fluido (VOF) que utiliza Refinamiento
de Malla Adaptativo (AMR) con criterios de refinamiento basados en Simulacién Implicita de Grandes
Vértices (ILES), desarrollado en la suite Basilisk. Se reportan resultados relativos a atomizacion primaria
en regimenes de transicion turbulenta, relevantes para diversos problemas industriales (como inyeccion
de combustible y pulverizacién de agroquimicos).

Keywords: Atomization, Turbulence, Volume of Fluid (VOF), Adaptive Mesh Refinement (AMR), Lar-
ge Eddy Simulation (LES), Basilisk.

Abstract. The atomization process is a turbulent multiphase flow where surface tension effects are rele-
vant. This phenomenon presents a wide range of spatial and temporal scales related energy transport and
interface deformation. In this context, in order to reduce the computational cost, simulation toolkits for
atomization can profit from the local character of the phenomenon applying mesh refinement in regions
where the relevant scales are smaller. In this work, we present a Volume of Fluid (VOF) solver that uses
Adaptive Mesh Refinement (AMR) with a criterion based on Implicit Large Eddy Simulation (ILES), de-
veloped in the Basilisk suite. Results are reported regarding primary atomization in turbulent transition
regimes, relevant to various industrial problems (as fuel injection and agrochemical spraying).
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1. INTRODUCCION

La atomizacion es un fendmeno en el cual una geometria liquida se fragmenta hasta des-
componerse en una gran cantidad de gotas pequefias. Como se describe en los trabajos de Mar-
mottant y Villermaux (2004); Lefebvre y McDonell (2017), este proceso se encuentra presente
en diversas aplicaciones industriales donde se busca generar un aerosol o spray (una nube de
gotas con determinadas propiedades) a partir de inyectar un chorro liquido a alta velocidad en
un medio gaseoso.

En este contexto, la atomizacién ocurre en un régimen de flujo multifisico con nimeros de
Reynolds (Re) y Weber (We) elevados, desarrollando una evolucién turbulenta y fuertemente
inercial. A su vez, la dindmica general del spray también se ve afectada por fendmenos capila-
res debido al reducido didmetro de las gotas que finalmente lo componen. Asi, la atomizacién
desarrolla una amplia gama de escalas temporales y espaciales no s6lo por la cascada de ener-
gia, producto de la turbulencia, sino también por la amplia gama de longitudes caracteristicas
presentes en las gotas y filamentos liquidos que se desprenden del chorro principal y se descom-
ponen hasta formar el aerosol, como las observadas en los resultados Ling et al. (2015, 2017b);
Pairetti (2019). Por lo tanto, la atomizacién es un problema computacionalmente costoso, sobre
todo si se analiza Simulacion Numérica Directa (DNS).

A pesar de esta problematica, la atomizacion de chorros se ha estudiado empleando DNS con
diversos fines. Entre los casos mds destacados pueden mencionarse los trabajos de Ménard et al.
(2007), que simularon un chorro Diésel cilindrico a baja velocidades con técnicas avanzadas de
representacion de interfase (CLSVOF) y a partir de los resultados estimaron el efecto de los
fendmenos en las escalas sub-grilla Chesnel et al. (2011) y propusieron modelos algebraicos de
atomizacion de bajo costo computacional en Lebas et al. (2009); Anez et al. (2019)).

Shinjo y Umemura (2010), por otra parte, analizaron problemas con numeros de Reynolds y
Weber alin menores para alcanzar mediante DNS una resolucién casi completa del espectro de
escalas turbulentas. Estos articulos describen la topologia en la punta del chorro, los proceso de
generacion de vortices y los efectos capilares en la fragmentacion. A partir de estos resultados,
Umemura y Shinjo (2018) han propuesto un modelo de atomizacion sub-grilla para LES.

Desjardins et al. (2010) analizaron la atomizacion de chorros planos en diversos regimenes
de flujo con condiciones periddicas para observar el crecimiento de las inestabilidades hidro-
dindmicas en la interfase a partir de los efectos aerodindmicos. Profundizando esta linea de
trabajo, Jarrahbashi y Sirignano (2014); Jarrahbashi et al. (2016); Zandian et al. (2017) analiza-
ron la relacion los modos de las inestabilidades hidrodindmicas y los vortices desarrollados en
la capa de mezcla para amplios rangos de Re y We, tanto en ldminas planas como en chorros
cilindricos.

Si bien estos resultados han permitido conocer més en detalle los mecanismos fisicos que
rigen la atomizacion, desconocemos aun si el nivel de DNS alcanzado captura todas las escalas
de flujo relevantes en los fendmenos de fragmentacion. En este sentido, es fundamental desa-
rrollar métodos que permitan reducir el costo de estas herramientas para aplicar mayores grados
de refinamiento con los recursos computacionales actuales.

En este trabajo, presentamos una implementacién en la libreria de volimenes finitos Basilisk
Popinet (2014) que emplea el método de Volumen de Fluido (VOF) Lineal a trozos (PLIC) en
mallas tipo octree, aplicando Refinamiento de Malla Adaptativo (AMR). El criterio de refina-
miento apunta a acotar el error absoluto de la solucién y asegurar una resolucion de las escalas
turbulentas consistente en todo el dominio. Finalmente, empleamos esta herramienta en un caso
tipico de atomizacién primaria para mostrar el efecto que la resolucién de malla tiene sobre los
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mecanismos de atomizacion.

2. MODELO Y METODO NUMERICOS

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

V-(u)=0
Jdpu

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

donde u(x, t) es el campo de velocidad y p(x, t) el campo de presion. El tensor D corresponde

)

la tasa deformacioén local: 5 [Vu + (Vu)T]. Las propiedades p y p son la densidad y visco-
sidad de flujo respectivamente. La fuerza de tension superficial en la interfase, de acuerdo al

modelo de Brackbill et al. (1992), se calcula como el producto de la constante o, la curvatura s
y el vector normal unitario n, que actia sélo en la interfase, de alli la delta de Dirac d;.

Se emplea el método Volumen de Fluido (VOF) Hirt y Nichols (1981); Rudman (1998), con
una Aproximacion Lineal a Trozos (PLIC) de la interfase en cada celda cubica Scardovelli y
Zaleski (2000). En este contexto, la distribucion de fases se describe mediante la fraccion de
volumen liquido en la celda ¢,

= (V) /v v elx) = {1 fase 1 (liquida) -

0 fase 2 (gaseosa)

Esta variable, en el contexto incompresible, se transporta de forma conservativa,

oc
ot

A partir del campo ¢ pueden calcularse las propiedades medias de flujo en cada celda:

+V-(Gu)=0 3)

p=cp+(1—20py  p=2cu+(1—2)pe 4)

Finalmente, definir el algoritmo de resolucién para los campos (¢, u, p) a partir de las ecua-
ciones diferenciales (1,3), con las propiedades fisicas p y u, requiere definir los esquemas numé-
ricos de aproximacion. La implementacion que utilizamos, presente en Basilisk y descripta por
Popinet (2014), se basa principalmente en el Método de Volimenes Finitos (FVM) para mallas
colocadas cartesianas y en el método segregado de proyeccion aproximada de Chorin (1968).
Siguiendo la notacién de Popinet (2009), el sistema de ecuaciones algebraicas a resolver es el
siguiente:

1 n—1
u, — U,
anr% Tt + unJr% ’ (vunJré)} =V [:unJr% (Dn + D*)] + (O’/€5Sn5)n+%

. (5
V- (ﬁVanr;) =V-(u)

pn-l—%

Upp1 = Us — —Vpn—i-%
pn—i—%
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donde los operadores diferenciales V corresponden a aproximaciones discretas basadas en di-
ferencias centradas. El transporte de ¢ se realiza mediante el esquema de adveccién geométrico
desarrollado por Weymouth y Yue (2010). Los esquemas de discretizaciéon empleados en la
ecuacion de momento son momentum-conserving y de segundo orden, como se describe més
detalladamente en Pairetti et al. (2018).

La fuerza de tension superficial de forma consistente con el gradiente de presion, minimi-
zando corrientes pardsitas como se explica en Popinet (2018). La curvatura de la interfase se
calcula mediante aproximaciones de segundo orden basadas en funciones altura calculadas co-
mo se describe en Scardovelli y Zaleski (1999); Popinet (2009).

El método de refinamiento adaptativo disponible por defecto en Basilisk aproxima el error
numérico local mediante wavelets de los campos (por ejemplo, wavelet de velocidad w(u)) y
refina en las ubicaciones donde esta funcidn supera un limite predefinido (Popinet, 2015; van
Hooft et al., 2018). De forma complementaria, para las simulaciones expuestas en este trabajo
aplicamos un indicador de refinamiento basado en una estimacién de la escala turbulenta local,
empledndolo como un mecanismo de filtro adaptativo para LES. Una descripcién més detallada
de la metodologia puede encontrarse en Pairetti (2019).

2.1. Indicador de resolucion de escalas turbulentas: ILES adaptativo

La resolucion de todas las escalas de flujo mediante DNS requiere emplear un paso de malla
comparable con la escala de Kolmogorov. Esto es altamente costoso: dado que la relacién entre
las escalas integral y disipativa es proporcional a Re®/* la cantidad de celdas en una malla tri-
dimensional uniforme para representar todas las escalas turbulentas crece con orden O(Re”4),
como menciona Sagaut (2013).

Por esta razon, usualmente se opta por una metodologia LES, donde se modelan los efectos
de las escalas sub-grilla (SGS) agregando un término difusivo turbulento Agbaglah et al. (2017).
Las hipétesis de los modelos SGS explicitos, sin embargo, son vdlidas s6lo para casos de tur-
bulencia homogénea, segin Pope (2001). Esta condicién no se cumple en las capas de mezcla
sobre la interfase, con lo cual los modelos SGS explicitos no tienen un buen desempeiio cerca
de la interfase. En este contexto, proponemos emplear LES Implicito (ILES), una metodologia
propuesta por Boris et al. (1992) y aplicada actualmente para estudiar flujos de alto Reynolds
Grinstein et al. (2007); Cadieux et al. (2017); Sun y Domaradzki (2018).

En el contexto de Volimenes Finitos, como el valor en celda corresponde al valor medio del
campo en su volumen, una solucién sub-resuelta DNS es tedricamente equivalente a emplear
un filtro LES (sin modelo sub-grilla) con kernel G tipo caja:

_ 1 O o) — 1 (xeV)
u_V/VG()dV G(x) {0 ) (©)

Dado que a priori no es posible calcular el paso de malla para lograr esta condicién, propo-
nemos en este trabajo explotar la capacidad AMR de Basilisk para refinar la malla al punto de
cumplir esta condicion. Con este fin, se considera como indicador de refinamiento el cociente
entre el paso de malla local Ag = h(x) y una escala local de turbulencia 7(x),

K =1 = [ P k0

donde K.« es el limite superior aceptado para el indicador.
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De esta manera, no so6lo se reduce el costo por la aproximacion implicita de los efectos
SGS, sino que se considera el caracter local de las estructuras de flujo refinando sélo aquellas
regiones de el paso de malla sea mayor a la longitud caracteristica de las estructuras de flujos
consideradas relevantes Es decir, el algoritmo AMR aplicara refinamiento en las regiones donde
K(u,x) > Kpax-

3. RESULTADOS: ATOMIZACION PRIMARIA DE CHORRO CILINDRICO

En esta seccion exponemos algunos resultados orientados a estimar el costo computacional
de resolver todas las escalas relevantes para los mecanismos de fragmentacion en un proceso de
atomizacion primaria empleando el algoritmo VOF-AMR-ILES descripto anteriormente.

3.1. Definicion de caso de estudio

El problema analizado corresponde a un chorro cilindrico de combustible Diésel inyectado a
baja velocidad en una cdmara de aire aproximadamente a 20 bares. Este problema académico,
propuesto por Ménard et al. (2007) y Lebas et al. (2009), estd definido por los pardmetros en la
Tabla 1, de acuerdo a la siguiente definicion de los grupos adimensionales,

Re, = Polimilling o Po™injing
Hg o

8)

donde U;,,; es la velocidad media de inyeccion y D;,; el didmetro del inyector (100 zom).

El dominio a simular consiste en un cubo de lado L = 30D (Fig. 1), donde el chorro liquido
de didametro D ingresa con un perfil de velocidad uniforme, variable en el tiempo segtn la Ec.
(9); la superficie restante de esta cara del cubo presenta condicion de no deslizamiento. En todas
las otras caras del dominio se aplica una condicién de flujo libre a presion constante.

Uin J

Uy = Uppj +sin(27 ft) U, =5t D

9)

| L=30D,

inj

Figura 1: Vista isométrica: dominio y detalle de evolucién inicial con refinamiento adaptativo
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(og [ o [ g [ [ 0 [Uws [ Rey [ Wey [pi/py | /g [ Uy [ St ]
125.]696. | 10~° | 0,0012 | 0,06 | 100 | 5800 | 20000 | 27.8 | 120 | 5 | 1.3 ]

Tabla 1: Definicion de pardmetros para el caso de atomizacion.

3.2. Criterios y niveles de refinamiento empleados

Las simulaciones en cuestién adoptan los siguientes criterios de refinamiento:
wu(x) < 1m/s, wa(x) < 1079, K(x) < 10.

donde la funcién w corresponde a la aproximacién de error por wavelet de los campos u y ¢, co-
mo describen van Hooft et al. (2018). La condicién sobre K implica despreciar escalas inferiores
a 107, suponiendo que éstas tienen sdlo efectos disipativos despreciables y no contribuyen a los
procesos de fragmentacion.

Para analizar el efecto de la resolucion de malla, el problema en cuestion se resuelve em-
pleando refinamientos con tres valores de refinamiento maximo, es decir de paso de malla mi-
nimo: Ay, = 1,42pum, 0,71pm, 0,48m. Cabe notar que los casos de referencia que resuelven
DNS de atomizacién a nimeros de Reynolds moderados en la bibliografia usualmente emplean
pasos de malla entre 0,4xm Shinjo y Umemura (2010) y 3pum Salvador et al. (2017), conside-
rando que estas resoluciones son suficientes para capturar la fisica del fenémeno.

3.3. Sumario de resultados

La Fig. 2 muestra la superficie libre para ¢ = 12us, donde se observa la distribucion cualita-
tiva de gotas y la velocidad del nicleo coherente. En este fotograma puede apreciarse como al
desarrollarse las inestabilidades en la superficie del chorro se forman ldminas y ligamentos que
rapidamente reducen su velocidad antes de desprenderse del nucleo liquido. Este hecho implica
que atn los mecanismos de atomizacion primaria se ven gobernados, en ultima instancia, por
fenémenos capilares.

En cuanto al costo computacional, empleando un paso Ay, = 0,48um, la malla correspon-
diente al fotograma tiene aproximadamente 3,9 x 10® celdas, mientras que una malla cartesiana
uniforme con la misma resolucién precisaria mds de 2,16 x 10*!. Es decir, los grados de libertad
del problema se reducen en un factor de 500 por el uso de AMR. Atn con esta herramienta, el
costo computacional para alcanzar t = 12us es levemente superior a 60 000 horas-nicleo.

Aln en este contexto, la resolucién empleada no es suficiente para capturar la geometria de
toda la interfase dentro de niveles aceptables de error. La Fig. 3a muestra que las gotas tienen
un radio de curvatura (R, = 1/k) comparable al paso de malla, cuando una representacién
aceptable requeriria un hy;,, < R,/4. Sin embargo, la superficie del nicleo coherente, en el
corte superior de la misma figura, estd resuelta casi en su totalidad con mas de 10 celdas por
radio de curvatura. Las zonas donde esto no se cumple es en las puntas de los ligamentos, donde
ocurre el breakup. En sintesis: la resolucion es satisfactoria en el niicleo coherente en general,
perdiendo precision en los puntos donde se fragmentan los ligamentos.

La Fig. 3b muestra sélo las gotas desprendidas del ndcleo coherente. La identificacién de
cada gota se basa en una utilidad de Basilisk (http://basilisk.fr/src/tag.h) que implementa una
bisqueda binaria de vecindades (celdas con ¢ > 0 rodeadas de celdas ¢ = 0) basado en la
estructura multigrilla de tree. Definidas las vecindades, cada una de ellas tiene una tnica gota
de la cual puede calcularse volumen, superficie y velocidad media a partir de los campos ¢ y u.
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crl)

-150 Uf [m/s] 150

Figura 2: Representacion de la interfase completa (arriba) y del nicleo (abajo) coloreado por
componente axial de velocidad para t =12 us (h;, = 0,48um)

Con esta informacion es posible calcular el nimero de Weber de las gotas

U2D 6V \Y?
Wef — PgY D30 D5y = (7) ,

g

donde V' es el volumen de la gota y Up su velocidad. Asi, la gran mayoria de las gotas son
aerodindmicamente estables dado que, de acuerdo a Guildenbecher et al. (2009), el We, es
considerablemente menor a 10, que es el valor critico en flujos inerciales. En este contexto, la
falta de resolucién no deberia afectar los fendmenos de atomizacién secundaria, ya que sélo las
gotas de gran tamafio tienen un nimero de Weber proximo a los valores en los que se produce
la fragmentacion.

A fin de analizar el efecto del paso malla h.,;,, la Fig. 4 compara los histogramas normali-
zados del didmetro de gotas (D3, segun la Ec. 3.3) ajustados mediante Funciones Distribucién
de Probabilidad (PDF) tipo log-normal. De esta manera podemos observar que el didmetro de
mayor frecuencia es aproximadamente 3 h;, en todos los casos. Sin embargo, el histograma

0.01 h/R, ) 1 10

nucleo

(a) Interfase coloreada por curvatura, h/R,. (b) Nube de gotas coloreadas por We,.

Figura 3: Indicadores cualitativos de resolucién de malla.
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Figura 4: Histogramas normalizados y ajustes log-normal,para simulaciones con diferentes pa-
sos de malla Ay,,. Normalizado por cantidad de gotas(arriba) y ponderado por volumen.

ponderado por volumen muestra para las dos simulaciones de mayor refinamiento un compor-
tamiento muy similar en didmetros superiores a Sum. Es decir, aunque la mayoria de las gotas
se encuentran sub-resueltas la mecdnica de fragmentacion para las estructuras de gran tamaiio
parece haber alcanzado la independencia del paso de malla.

Profundizando este analisis, la Fig. 5 muestra la evolucién en el tiempo de las proporciones
en volumen para cada poblacién de gotas (rangos de Dsy de 2 um) sobre el volumen total
atomizado. Asi, por ejemplo, luego de 12 us las gotas con D3y <2 pm acumulan sélo el 20 %
del volumen. Mas atin, la proporcién de gotas sub-resueltas (Dsg < 4hy;) disminuye a medida
que avanza la atomizacién, dando cuenta de que a medida que se desprenden las estructuras de
mayor tamafio las gotas mas pequefias tienen una relevancia cada vez menor.

1.0

e
o

Rangos: [2:2:12] ym

o
o

2 pum < D3p < 4 um

V(D30)/Vgotas [-]
=)
sy

o
o

0.0

2 4 6 8 10 12
t [us]

Figura 5: Evolucion temporal del volumen atomizado correctamente resuelto (A,,,;, = 0,48m)
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Ambas figuras denotan que si bien la cantidad de gotas sub-resueltas es varios ordenes de
magnitud superior a las gotas de mayor didmetro, el volumen atomizado en gotas correctamente
resueltas en el spray crece mds rapidamente. Esto implica que el porcentaje en volumen de gotas
no resueltas se torna cada vez mas despreciable a medida que se desarrolla el flujo.

4. CONCLUSIONES

En este trabajo empleamos una estrategia VOF-AMR-ILES para resolver un problema aca-
démico de atomizacién primaria, comparando soluciones con diversos niveles de refinamiento.
En primera instancia, observamos que aplicar AMR produce mallas con 500 veces menos celdas
que respecto a una malla uniforme del mismo paso. Esto significa una reduccién muy signifi-
cativa de los requerimientos en memoria y el costo computacional para resolver este tipo de
problemas.

Respecto a los resultados, a nivel cualitativo la simulacién con mayor resolucién de malla
(Amin = 0,48 pum) permite capturar los procesos de deformacion en el nicleo coherente con mas
de 10 celdas por radio de curvatura (Fig. 3a). En contraste, la fragmentacién siempre ocurre por
efectos capilares en ligamentos a baja velocidad, generando gotas de didmetro del orden de 3
pasos de malla, es decir, sub-resueltas.

A nivel cuantitativo, hemos observado que la moda de la distribucién normalizada de dia-
metros es, en todos los casos, del orden de 3 pasos de malla. Esto indica que los pasos de
malla empleados no permiten aun capturar la PDF de didmetros fisica del problema. Sin embar-
go, la normalizacién por volumen de los histogramas muestra que las gotas de gran didmetro
(D3 > 8 hpin) mantienen un comportamiento similar (Fig. 4). Esto parece indicar que la me-
cénica de fragmentacién que domina el desprendimiento de gotas de mayor tamafio si ha sido
reproducida con los refinamientos de malla empleados.

Mis audn, la Fig. 5 muestra que a medida que se desarrolla la atomizacion, la proporcion
en volumen de gotas no resueltas se reduce significativamente. Cabe destacar que todas las
estructuras sub-resueltas en la malla de /i, son estables (We, <10) y por lo tanto no generardn
gotas mds pequefias. En contraposicion, es esperable que la tasa de generacion de gotas de
gran didmetro siga aumentando al menos hasta que la punta del chorro alcance la longitud de
breakup.

De esta manera, los resultados reportados avalan el consenso de la comunidad respecto a
que las estructuras de gran tamafio se encuentran correctamente representadas, y en propor-
ciones que reproducen la fisica del problema, a pesar de que no se puedan capturar las gotas
de menor didmetro. Mas atin, hemos verificado que el volumen de gotas sub-resueltas se torna
despreciable.

A futuro buscamos resolver problemas con datos experimentales mas detallados y un costo
computacional menor, a fin de analizar tiempos mds extensos de atomizacion y profundizar
estas conclusiones observando casos donde se alcance la longitud de breakup. A su vez, dado el
alto costo que hemos observado aun aplicando DNS, estamos procurando implementar y validar
modelos de atomizacion basados en un tratamiento LES mds explicito.
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