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Resumen
Los reactores de flujo oscilatorio (OBR) son equipos tubulares aptos para el

mezclado intensivo, en los que se superpone un flujo neto y un flujo oscilatorio.
La velocidad del flujo neto que atraviesa el tubo es propia de un flujo laminar con
muy bajo numero de Reynolds, mientras que las velocidades superpuestas por
la oscilacion de tipo sinusoidal pueden ser de hasta tres érdenes de magnitud
mayor. Los tubos contienen elementos insertados que promueven el mezclado
radial -tipicamente coronas circulares- y que proporcionan caracteristicas de flujo

piston (plug flow) a la vez que se alcanzan tiempos de residencia muy altos.

En numerosas reacciones quimicas se mezclan reactivos liquidos y gaseosos,
junto con catalizadores sélidos, como es el caso de los procesos de
hidrogenacion. El mezclado del liquido y gas es fundamental para conseguir una

reaccion corta y sin productos secundarios.

En este proyecto se acomete la modelizacion del flujo liquido-gas en estas
columnas, con el objetivo de poder evaluar las caracteristicas de difusion y

mezclado.
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Capitulo 1. Introduccion. Descripcion del

problema

1.1. Introduccidn. Reactor de flujo oscilatorio.

Un reactor de flujo oscilatorio (OBR: Oscillatory Baffled Reactor) consiste en un
conducto liso de seccion transversal circular con deflectores insertados

espaciados de manera equidistante.

Figura 1.1 Reactor de flujo oscilatorio con diafragmas insertados.

En la figura anterior se muestra la forma tipica de un OBR donde los elementos
insertados son diafragmas con un Unico orificio. Son muchos otros elementos los

gue se pueden emplear, en la Figura 1.2 se muestran algunos ejemplos.
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Figura 1.2 Ejemplos de elementos insertados en OBR. Disco con un unico orificio (a), disco con
multiples orificios (b), muelle helicoidal (c), lamina alabeada (d), mallado de alambre HiTran (e).

El objetivo de los deflectores, o elementos insertados, es favorecer un mejor
mezclado en el interior del reactor con la estrangulacién y relajacion de la seccion

del tubo que genera voértices en las proximidades de los deflectores.

Existen dos variantes de OBR en funcion de como se consigue el flujo oscilatorio.
Por un lado estdn los OBR-MB (Moving Baffles) donde es la estructura de
deflectores insertados es la que oscila, provocando el movimiento del fluido. Por
otro lado, los OBR-MF (Moving Fluid), donde se impone directamente al fluido
un movimiento oscilatorio mediante, por ejemplo, un pistbn en uno de los

extremos del conducto.

Figura 1.3 A laiizquierda OBR con deflectores fijos, ala derecha OBR con deflectores moéviles

La periodicidad geométrica que existe en direccion longitudinal del reactor

permite definir lo que llamamos “paso” del reactor, como la region de longitud L

2
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encerrada entre dos deflectores consecutivos. Un OBR a escala industrial puede

contener cientos de pasos.

L
Xy X0 I
i — 7 —>
— — i n
v v il

Figura 1.5 Parametros de caracterizacion del flujo oscilatorio. Izquierda, flujo oscilatorio puro
(POF). Derecha, flujo oscilatorio con orificios deflectores (OBF).

En el caso de un OBR con flujo oscilatorio, el flujo que circula por el interior del
reactor esta compuesto por un flujo neto, caracterizado por una velocidad u,,.;
constante a lo largo del tiempo, sobre el que se superpone un flujo oscilatorio,

cuya velocidad u,,. sigue una ley sinusoidal con el tiempo.

(1.1)
Upse = 2TfX,Seno(2mft)

(1.2)

u(t) = Uper + Upse

1,5
1,0 u
0,5 /\\ Unet
e [ \/
t
o0 Upsc

-1,0

-1,5
Figura 1.6 Flujo neto y flujo oscilatorio superpuesto.
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1.2. Mecanismo de mezcla de flujo oscilatorio

En un conducto circular sin deflectores, el mezclado axial es principalmente
debido al gradiente de velocidades, mientras que el mezclado radial es resultado
de la difusién molecular o autodifusion, entendida como el mezclado espontaneo
de moléculas que se lleva a cabo en la ausencia de gradiente de concentracion

(o potencial quimico).

El mecanismo de mezcla de flujo oscilatorio (OFM) es generado por el efecto
combinado de la presencia de elementos insertados y la existencia de flujo
oscilatorio superpuesto. El flujo se acelera y se desacelera segun una ley
sinusoidal para la velocidad en funcién del tiempo. Con cada aceleracién del flujo
se forman anillos de vorticidad aguas abajo de los deflectores. Cuando el flujo
se desacelera se forman nuevos anillos de vorticidad en el lado opuesto de los
deflectores que, a su vez, desplazan a los anillos formados durante la

aceleracion hacia la region entre los deflectores.

La interaccién entre los anillos de vorticidad creados durante la aceleracion y
desaceleracion del flujo da lugar a complejas estructuras vorticales que
intensifican el proceso de mezcla. En la Figura 1.7 se muestra

esquematicamente este mecanismo:

-+ *
- - 4 ‘ . » hd ad
" ! ‘J .l. | ¥
l—u—‘_‘r‘ "';. e \ :l-—u T" "-'T |—|—l"'_ | —
A v
i ‘ - L o« L T -
- r
- - Ly gk " 7Y
DR ¢l | |
') J \ 4 E Y Fa
—‘f‘ '— _._ __— T' *T __ I—
AR C ) () ¢
# \ - > # T,
¥ W . »
¢ »

Figura 1.7 Esquema del mecanismo de mezcla en reactores de flujo oscilatorio.

Con la repeticion sucesiva de ciclos de formacioén de anillos de vorticidad, la
elevada componente de velocidad radial que se alcanza genera una mezcla
uniforme en cada region entre deflectores, que se acumula a lo largo de la

longitud del reactor. Este mecanismo de mezcla posee, por tanto, periodicidad

4
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espacial y periodicidad temporal, ya que las estructuras vorticales son las
mismas en cada una de las regiones entre deflectores, y se repiten con cada
ciclo velocidad-tiempo. En la Figura 1.8 se muestra una visualizacion de este

mecanismo de mezcla.

(d)

Figura 1.8 Visualizacion del mecanismo de mezcla. Sin oscilacién (a). Comienzo de la oscilacién
(b). Tras un ciclo completo de oscilacién (c). Tras varios ciclos completos de oscilacion (d).

1.3. Parametros que gobiernan un OFM

La naturaleza dinamica de OFM puede actualmente ser caracterizada por unos
pocos grupos adimensionales fundamentales, a saber: el numero clasico
Reynolds, Ren, el numero de Reynolds oscilatoria, Reo, y el nUmero Strouhal.
Ademas, dos pardmetros geométricos sin dimensiones contribuyen a describir la
mecanica de fluidos dentro de OBR: el espaciamiento entre deflectores definido
como L / di, y la zona de libre deflector, a, definidos como: do / di. A continuacién

se presenta una breve definicion de cada grupo adimensional.
Net-flow Reynolds number, Ren

En el flujo en las tuberias del numero de Reynolds, Ren, es el numero
adimensional que se utiliza como el indicador del tipo de flujo en cuestién y

captura todos los parametros que se muestran en la Figura 1.9.
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A
{
u |
— - - d
v |
§
¥
L
Figura 1.9 El flujo neto en un tubo liso.
El nUmero de Reynolds se define como sigue
u-d (1.3)

Re, =
n v

donde d es el diametro del tubo, u la viscosidad cinematica del fluido y u la
velocidad media superficial de flujo.

Oscillatory Reynolds number, Reo

Cuando un movimiento oscilatorio se superpone sobre el flujo neto (Figura 1.10)
un grupo adimensional adicional es a menudo necesaria para caracterizar un

movimiento, en conjuncion con el anteriormente definido Ren.

X, W

- Lg i

Figura 1.10 Movimiento oscilatorio superpuesto a un flujo neto.

La caracterizacion de tal flujo oscilatorio puro (POF) puede ser retrotraido a la
década de 1940. Desde entonces, el flujo oscilatorio fue estudiado por varios
arreglos de tubo. En todos los trabajos publicados, la caracterizacion de POF se
logr6 mediante el uso de un grupo adimensional llamado el nUmero pulsante

Reynolds, Rep, definido como:

pd (1.4)
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donde Up es la velocidad de pulsacion. En la mayoria de casos, Up se tom6 como
el producto de xow y Ren, Rep describe el movimiento oscilatorio aplicado al
sistema, da una medida del estado de flujo en cuestién. Sin embargo, otros
autores utilizan diferentes definiciones para Up. Sarpkaya (1966), por ejemplo,
la definié como la amplitud de la componente periddica de la velocidad media de
la seccion transversal (= 1fxo Apiston / ATube), donde Apiston y Apipe son las
areas de seccion transversal del piston y el tubo, respectivamente. No se dieron
razones por qué se utilizé 'irf' 'en lugar de' 2mif'. Sinada y Karim, utilizan un
enfoque diferente: se sustituyen por u y d por el espesor de la capa, Stokes
define como &= (2u/w) en la ecuacién anterior, cuando se trabaja con una

aplicacion especial, usando una longitud de carrera fija.

La situacién es mas compleja cuando se impone un movimiento oscilatorio en

un flujo neto en presencia de deflectores (Figura 1.11).

X, W ‘ \
u o @
— 4
v

N 4

Figura 1.11 El flujo oscilatorio aleteado

Después de los estudios anteriores, Brunold definio el primero de los dos grupos
adimensionales que controlan la mecanica de fluidos de OBR: el nimero de
Reynolds oscilatoria, Reo:

wx,d
Re, = vo (1.5)

Rep y Reo tanto para POF y OBR son basicamente idénticos. Sin embargo,
describen diferentes estados de flujo, ya que, en ciertas condiciones oscilatorias,
la mecénica de fluidos en la Figura 1.10 predominantemente sera axial, mientras
que en la Figura 1.11 serd compleja y cadtica con magnitudes similares para

ambos componentes axiales y radiales de velocidad.
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Puesto que el oscilador funciona normalmente sinusoidalmente, las variaciones

en el tiempo de desplazamiento, X, la velocidad, v, y la aceleracion, a, toman las

formas de:
X = xosin(wt) (1.6)
v = xow cos(wt) (1.7)
a= —xow?sin(wt) (1.8)

donde w es la velocidad angular del pistdn y x0 es la amplitud de oscilacion,
medida de centro-a pico. La velocidad méaxima durante el ciclo de oscilacién es
'xOw', como se ve en la ecuacién anterior cuando 'cos (wt) = 1'. Se da un

ejemplo en la Figura 1.12.

6.E-03

4. E-03 -

2 E-03 A

0.E+00 - T T

-2 E-03 A

x [m], v [mis], a [m/s?]

-4 E-03

6.E.03
TIME [s]

Figura 1.12 Ejemplificacion del movimiento sinusoidal de un piston (desplazamiento, x, la

velocidad, v, y la aceleracion, a) paraw = 0,62 rad / s (es decir, 0,1 Hz), y x0 =5 mm.

A partir de estudios extensos, ahora existe una solida comprension de la
naturaleza de mezcla en un OBR. A bajas Reo de entre 100 a 300, los vértices
se generan axilsimétricamente dentro de cada cavidad aleteada (modo de flujo

de pistoén). Cuando Reo aumenta aun mas, la simetria se rompe y el flujo se
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vuelve intensamente mixto y caotico; el flujo alcanza el modo de mezcla, tal como

se define por Ni.
El Strouhal number, St

La descripcion de POF se desarrolla ain mas cuando se incorporan inserciones
de tubos o diferentes formas de tubo. Sobey (1980) introdujo otro numero
adimensional, aparte de Rep, cuando se trabaja en un flujo a través de un canal
de fruncido para tener en cuenta los pardmetros adicionales implicados. Este fue

nombrado el nUmero Strouhal, Str:

se, =20 (1.9)
u
peak

donde h es la anchura del canal medio y upeak la velocidad méaxima a la anchura
maxima del canal, Hmax. El significado fisico de dicho grupo adimensional solo
fue dado en la obra posterior de Sobey como la relacion de la escala de longitud
de canal a la escala del desplazamiento de particulas de fluido. Desde entonces,
la caracterizacién de diversas estructuras en los flujos oscilatorios ha seguido

una linea similar (por ejemplo, Nishimura).

Al final de la década de 1980, Brunold et al. (1989) sigui6 ejemplos y definiciones
de Sobey e inform6 del segundo grupo adimensional para definir la mecanica de
fluidos en OFR de, en referencia a él como el nimero de Strouhal St: representa
una medida de la propagacién eficaz del remolino y se define como la relacion

del didmetro de la columna a la longitud de la carrera:

P (1.10)
41 x,

Esta redefinicién de St es en realidad la mas utilizada. En una forma simplificada,

St representa la relacion del diametro del orificio a la amplitud de oscilacion.

1.4. Definicion del problema

El problema fluidodinamico que se plantea en este Proyecto Fin de Carrera es la
resolucién de un problema de mezcla multifase en el cual estan presentes dos

fases inmiscibles (aire y agua).
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Se realiza un estudio de la mezcla de ambas fases con el programa comercial
Fluent realizando un estudio de las distintas opciones de las que dispone el

programa, buscando cual de ellas es de aplicacion para nuestro caso.

t~

o
Ml

D.
o

Figura 1.13 Geometria del reactor de flujo oscilatorio.

El estudio se realiza para un OBR vertical con deflectores fijos formado por un
conducto liso de seccién transversal circular de diametro D = 25 mm, en el que
se insertan separados una distancia L = 37,5 mm, diez discos con orificio, de
diametro interior Do = 10,5 mm y espesor infinitesimal. Dispone de una region de
entrada con una distancia hasta el primer disco Lo = 97,5 mm. En la seccién
inferior de la denominada region de entrada se sitla una entrada de aire en la

parte central con didmetro Do y se sitla la entrada de agua.

Los fluidos de trabajo son agua de densidad pagua = 998,2 kg/m?, viscosidad
dindmica pagua = 1,003-10° kg/m-s y aire de densidad paire = 1,225 kg/m3,

viscosidad dinAmica pare = 1,789-10° kg/m-s. Las condiciones de operacion
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simuladas vienen definidas por los parametros de funcionamiento del piston, por
el caudal de entrada de agua y de aire. Pardmetros de funcionamiento del pistén:
amplitud de oscilacion x,, en nuestro caso x, = 3D,/4 y frecuencia de oscilacion
f, siendo la velocidad de oscilacion u, = 2nfx,. El caudal de entrada de agua
simulado ha sido de 1 m®/s siendo u,,.; = Q/(D — D,) ya que las simulaciones
realizadas son en dos dimensiones. Por ultimo el caudal de aire definido en las
condiciones del problema es el 15% del caudal de agua, siendo la velocidad de
entrada de agua u,;,.= 2,381-10“m/s.

Condiciones de

B Xo (Mm) f (Hz)
operacion
1 10,875 1
2 10,875 2
3 10,875 4

Tabla 1.1 Condiciones de operacién del reactor de flujo oscilatorio. Amplitud de oscilaciéon y

frecuencia de oscilacion

La velocidad del agua para las diferentes condiciones de operacion quedarian

definidas por las siguientes funciones y representadas en las figuras posteriores.

V= Upet + Zﬂxosen(ZEft) ( 1.11 )
u(1Hz) = 0,001149425 + 0,06832964 sen(6,283185307 t) (1.12)
u(2Hz) = 0,001149425 + 0,13665928 sen(12,56637061 t) (1.13)
u(4Hz) = 0,001149425 + 0,273318561 sen(25,13274123 t) (1.14)
0,1
0,05
G
E o
< 0 01 02 03 04 058N06 07 08 09 1
-0,05
-0,1

t(s)

Figura 1.14 Velocidad de entrada de agua f = 1Hz
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0,2
0,15
0,1
0,05

Xo (Mm)

005 0 01 02 V3 04 L5 06 07 98 09 /1

-0,1

-0,15
t(s)

Figura 1.15 Velocidad de entrada de agua f = 2Hz

0,4
0,3
0,2
0,1

Xo (Mm)

-0,2

-0,3
t(s)

Figura 1.16 Velocidad de entrada de agua f = 4Hz

Tanto el numero de Strouhal como el Reynolds oscilatorio dependen de la
amplitud de la oscilacién producida y este ultimo también de su frecuencia. De
esta manera, definiendo los nimeros Ren, Reo y St quedarian definidas las
condiciones de operacion del reactor. Pero también al contrario: si fijamos Ren,
Xo Y f quedaran definidos los otros dos numeros adimensionales Reo y St. Esta
Gltima opcién es con la que trabajaremos en nuestras simulaciones.
Concretamente, de entre todas las combinaciones posibles hemos elegido tres
nameros de Reynolds netos y a partir de ahi desarrollamos diferentes

simulaciones cambiando las condiciones de operacion del reactor (Xo y f).

Condiciones de Reg = 2Xope st=_2
operacion g o

1 986 0,1829

2 1972 0,1829

3 3944 0,1829

Tabla 1.2 Condiciones de operacion. NUmeros adimensionales caracteristicos.

12



Capitulo 2. Reactores de mezcla multifasica.

Estudios previos

2.1. Reactores de mezcla multifasica

2.1.1. Concepto y enfoque

Aligual que con cualquier crisis, la reciente recesion econémica presenta riesgos
y oportunidades para las empresas. Esto es especialmente cierto para la
industria quimica europea. Durante mucho tiempo un centro neuralgico de la
economia mundial, la industria europea se enfrenta con la necesidad de tomar
decisiones dificiles sobre su desarrollo y futuro papel de cara a la creciente

competencia del exterior.

Actualmente la intensificacibn de procesos ha recibido una atencién
generalizada debido a su potencial para lograr una importante reduccion en los
costes de capital asi como su capacidad para mejorar su rendimiento.

El uso de OBR para el desarrollo de reacciones quimicas multifasicas supone un
nuevo enfoque y cambio innovador de intensificacién de procesos quimicos. La
mejora de la productividad a traves de la reduccion de costes operativos,
disminuyendo manera significativa el volumen del reactor (a baja presion, baja
temperatura y menos energia) no es un asunto trivial. De hecho, el enfoque
clasico de aumento de la productividad favorece el aumento de
temperatura/presion para mejorar el rendimiento general del sistema. Este
enfoque se realiza en detrimento de la reduccién de costes operativos y de

capital ya que los reactores convencionales de depdsito agitados de alta presion
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son muy caros y muestran limitaciones de descomposicion del producto, pérdida
de selectividad, reacciones colaterales, transformacion parcial (con la necesidad
de reciclar) conduciendo a una pérdida de materia prima.

2.1.2. Importancia hidrogenacién

La continua innovacion en tecnologia de hidrogenacion es un testimonio de su
creciente importancia en la fabricacion de productos quimicos finos. Las
novedades en el equipo, intensificacion de procesos y catalisis representan los
principales temas que se han experimentado avances recientes. La
hidrogenacion catalitica heterogénea es muy importante en los procesos
industriales. En los procesos petroquimicos, la hidrogenacién se utiliza para
saturar los alquenos y aromaticos, lo que hace que sean menos toxicos y
reactiva. Hidrogenacion también es importante en el tratamiento debido a que la
mayoria de aceites vegetales que contengan acidos grasos poli-insaturados. La
hidrogenacion parcial reduce la mayoria, pero no todos, los enlaces dobles de
carbono-carbono, lo que es mejor para venta y consumo (cosmetologia). La
mayoria de los procesos de hidrogenacion en petroquimica, industria quimica o
farmacéutica son operados en ineficientes reactores “batch slurry” o en
inflexibles reactores de lecho fijo continuo (alta demanda de energia, extraccion

y recarga catalizador...)

2.1.3. Tecnologias convencionales de hidrogenacion

La catalisis heterogénea tiene el potencial de ofrecer un producto de destino con
alta economia del &tomo en condiciones de bajas temperaturas y presiones en
comparacion con otros procesos no cataliticos. La petroquimica, quimica fina,
productos agroquimicos, productos cosméticos y farmacéuticos requieren

catalisis heterogénea.

Los principales reactores cominmente utilizados para procesar la hidrogenacién

en la industria se recogen la siguiente tabla.
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Reactor de Reactor
Batch slurry | Reactor de | lecho fijo con oscilatorio
Reactor o .
reactor circuito flujo con
intermitente deflectores
Modo ) ) _ Flujo
_ _ Bach Semi-batch | Flujo continuo _
Funcionamiento continuo
Estragtegia B B
. Slurry Slurry Fijo Slurry/fijo
catalizador

Tabla 2.1 Caracteristicas de los principales reactores utilizados para procesar la hidrogenacion

Batch slurry reactors (stirred tank)

En reactores tanque agitado tradicional (Figura 2.1), El hidrogeno es alimentado
a través de un tubo de aspersion por debajo de una turbina Rushton de punta
plana; sin embargo, la eficacia de la mezcla y transferencia de masa se pierde
capacidad en esta disposicion el impulsor se inunda con gas y el poder de
transferencia al liquido se reduce. Rociadores de hidrogeno subsuperficial,
helicoidal y serpentines de enfriamiento helicoidales internos se utilizan a
menudo para superar estas limitaciones. Por desgracia, actualmente el Good
Manufacturing Process (GMP), serie de protocolos disefiados para reducir la
contaminacion cruzada entre los lotes puede restringir el uso de estos equipos.
La hidrogenacion consiste en tres fases: (a) catalizador sélido las particulas
deben ser suspendidos en una (b) fase liquida o una mezcla en la que (c) Hz gas
es introducido, transportado y disuelto en la fase liquida y reacciona en la interfaz
de sdlido-liquido-gas. Para procesos eficientes, el tamafio de burbuja debe ser
pequefio, la intensa distribucion de burbujas y tiempo de retencion de fase de
gas son objetivos clave que son rara vez alcanzable en reactores de tanque
agitado tradicionales. En estos reactores convencionales la mezcla es alta cerca
de la turbina, mientras que pobre lejos de la agitacion; dando lugar a gradientes
de mezcla dentro del recipiente. Para compensar la mezcla ineficiente y de
transferencia de masa, se suministra a menudo exceso de H2 (en cantidad y
presion), con poco impacto, pero el Hz redundante produce un riesgo

operacional. Sin embargo, la hidrogenacion en un reactor de suspension de tres
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fases de proceso por lotes es una tecnologia clasica y bien establecida y se usa
en la fabricacion de muchos productos de especialidad y de quimica fina, pero

todos sufren las limitaciones antes mencionadas.

@ Motor

<« Heat Transfer
Coils

Pitched
Blade Turbine

Rushton
Turbine

H, Sparger

Figura 2.1 Conventional batch hydrogenation reactor system

Reactor de bucle

Una mejor transferencia de masa de Hz es alcanzable en las configuraciones de
reactores de bucle Buss (Figura 2.2), pero requiere un gran aporte de alta de
energia para romper las burbujas de gas a la alta velocidad de los gases
generados en las boquillas, se reduce en la mayoria de los casos la posibilidad
de operar continuamente. Ademas, el calor de reaccion en el circuito se elimina
a través de un intercambiador de calor situado en el bucle y el catalizador slurry
es transportada a traces de una anilla. El intercambio de calor es limitado y los
catalizadores deben tener caracteristicas mecénicas especiales, reduciendo las
opciones posibles. De hecho, no hay las tecnologias actuales hasta la fecha que
puedan realizar catdlisis heterogénea eficiente en continuo con un catalizador en
suspension. La ineficiencia de mezcla tres fases convencionales en los reactores
batch también puede dar lugar a gradientes térmicos, impactando en la
selectividad y que llevé a un prolongado tiempo de reaccion. Las reacciones
secundarias ylos productos que se generantambién exigen separacion
posterior/aislamiento de etapas para extraer el producto de destino, lo que

conduciria a una reduccién mayor eficiencia y costo de operacion.
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Self-inducing
reaction mixer

Reaction
autoclave

Reaction pump /

Shell and tube heat
exchanger

Figura 2.2 Advanced BUSS Loop® reactor

Reactor de lecho fijo con flujo intermitente

El lecho fijo es la tecnologia mas comdn cuando se trata de grandes volimenes
de reaccion en el que el catalizador tiene una vida muy larga. Los ejemplos
incluyen unidades de hidrotratamiento en refinerias, donde la vida del catalizador
puede ser de varios afios, con el fin de hidrogenacion selectiva de C=C de
enlaces dobles en las plantas petroquimicas. En estos reactores, la mala
distribucion del liquido es a menudo el principal problema ya que puede dar lugar
a coque donde el liquido tiene un inusual largo tiempo de residencia, o la
conversion incompleta debido al by-pass. Con el fin de dar cabida a largos
tiempos de reaccion, la altura del lecho se incrementa considerablemente,
aumentando el CAPEX. Ademas, los reactores de lecho fijo sufren la reduccion
de superficie del catalizador, lo que requiere alrededor de tres veces mas que la
carga del catalizador de lecho en suspensiéon (alta OPEX). Los reactores de
lecho fijo con flujo intermitente son conocidos por ser incapaces de disipar calor
en grandes cantidades. Las reacciones exotérmicas impiden una mayor
productividad. Ademas, una mala distribucién del liquido dara lugar a la aparicion
de puntos calientes potenciales que pueden afectar negativamente a la vida y la

eficacia del catalizador.
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Figura 2.3 Fixed bed trickle flow reactors

Reactor oscilatorio con deflectores

El OBR es relativamente una nueva tecnologia emergente que se puso
recientemente a la luz debido a su capacidad para ayudar a la reduccion de
costes en procesos quimicos. El OBR ha encontrado un mercado prometedor

sobre todo en aplicaciones farmacéuticas a través de la cristalizacion.

El OBR es un reactor tubular que contiene anillos anulares (deflectores de
orificio) a intervalos regulares superpuestos con oscilaciéon de fluido (Figura 2.4).
En OBR, el reactivo organico es alimentado en el reactor base con un burbujeo
de hidrogeno. La mezcla en el OBR se logra mediante la oscilacion del fluido en
la presencia de deflectores de orificio y es independiente del flujo neto para
asegurar un largo tiempo de residencia suficiente de los reactivos liquidos.
Cuando el liquido fluye a través de un orificio, se generan remolinos activos. Se
producen movimientos a través de la generacion y el cese de remolinos (Figura

2.4) en el que el componente velocidad axial es de un orden similar a la radial.

Cada celda con deflector actia como un tanque de agitacion continua (CSTR) y,
con un total acumulado las células con deflector, plug-flow se puede lograr bajo

condiciones de flujo laminar.

Cuando una fase de gas reactivo se introduce se produce una muy buena mezcla
y dispersion del gas en el liquido se produce para dar un area de contacto
superficial excepcionalmente alta y un aumento sustancial del tiempo de
residencia del gas, permitiendo caracteristicas de transporte de masa
mejorada. La frecuencia de oscilacion esta en el orden de 1 a 5 Hz, amplitud de

oscilacion de 10-50 mm en la mayoria de operaciones, el OBR por lo tanto tiene
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una entrada de energia mucho mas baja para alcanzar el tamafio de burbuja

mas pequefio en comparacion con el reactor de bucle.

Oscillations

Product

» Catalystrod

Catzlyst bag

Baffle made of mult-
... compartments confaining
catalyst

Figura 2.4 Esquema OBR y mezcla cadtica presentada entre discos

Como la OBR proporciona la eficiencia de un alto numero de CSTRs en una
fraccion del volumen, es posible lograr una alta eficiencia en la conversion a un
coste reducido, lo que da lugar a los equipos de intensificacion de procesos.
Ademas, una tecnologia de accionamiento magnético elimina los problemas de
sellado y fugas a menudo asociados con la generacién de las oscilaciones a
través de medios hidraulicos, eléctricos o mecanicos, lo que permite que el
reactor funcione a presiones elevadas en modo batch y continuo. Ha habido
pruebas sustanciales de que el cambio de paso en OBRs ofrece ventajas sobre

las convencionales en polimerizacién, cristalizacion y bioprocesamiento.

La presencia de deflectores con orificio es uno de los componentes esenciales
para la generacion de vortices y mezcla efectiva. Los deflectores estan
conectados para apoyar los tubos y varillas. Este tipo de configuracion ofrece
una oportunidad Unica para la incorporacion de material catalitico como un
componente fijo de la OBR, en sustitucion al catalizador movil slurry. Podemos
identificar por lo menos cinco enfoques para introducir el catalizador: (a) las
espumas porosas recubiertas con catalizadores pueden insertarse entre
deflectores con diferentes espesores (Figura 2.5 A); (b) los catalizadores porosos
espumas pueden sustituir los deflectores (Figura 2.5 B); (c) las secciones de los
tubos de malla se puede cubrir con espuma catalizadores porosos (Figura 2.5
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C); (d) las secciones de las varillas de soporte puede ser remplazados
por catalizador peletizado; (e) el catalizador puede estar recubierto en la

superficie de los deflectores y las varillas.

Fix bed foam catalysts between baffles Fix bed foam catalysts as baffles Fix bed porous hollow foam
catalysts on mounting rods

reactor wall reactor wall reactor wall

mounting rods T

mounting rods
~ & baffle
FESSRIEY vafle [EESRIE)

baffle  m—

| SO0 o0 |
mounting rods with
hollow porous foams

| BHOECH BrOZ0 |
rings of
open celled
catalyst foams

ol

cylinders of
open celled
catalyst foams

C)

Figura 2.5 Diferentes enfoques para introducir el catalizador de la OBR bastidor oscilante

Utilizando cualquiera de estos métodos, la etapa de separacién de catalizador,
que es un inconveniente asociado con la operacion CSTR convencional, se
elude. Creemos que la capacidad de proporcionar condiciones de flujo piston,
flujo laminar junto con los medios innovadores para aplicar catalizadores en OBR
es innovador en el disefio de una nueva generacién de reactores cataliticos de
tres fases. La aplicacién de OBR en la hidrogenacién es intrinsecamente mas
seguro para las siguientes razones: (i) pequefia y estrecha distribucion de
tamafio de las burbujas H2 conducen a una gran area superficial para la
transferencia de masa que facilita tiempos de transferencia méas cortos; (ii)
sostener mas el gas en el OBR retiene burbujas en periodos mas largos para
participar en la etapa de transferencia de masa; (i) mejorar la tasa de
transferencia de masa con tiempos de reaccion mas cortos resultado en una
reduccion apreciable en el volumen de hidrogeno necesario. El efecto neto es
que el inventario de hidrégeno para la operacion OBR se reduce
sustancialmente, por ejemplo, una capacidad de 100t/a se podria producir
usando un OBR de 5L (en comparacion con los 2000L del reactor batch). Estas
dimensiones ofrecen la oportunidad de cargar los contenedores de la unidad de
procesamiento, por lo que es portatil y permite la fabricacion distribuida.
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2.2. Estudios previos

2.2.1. Principios de la década de los 90 hasta hoy

Si bien es cierto que es partir de los afios 90 cuando crece el interés por el
desarrollo tecnoldgico de los reactores de flujo oscilatorio, es relevante destacar
la labor de aquellos investigadores que se adelantaron en el estudio del flujo
oscilatorio. Por ejemplo, ya en el afio 1983, Hwang y Dybbs se ocuparon de la
transferencia de calor en este tipo de flujo, presentando datos para diferentes
amplitudes de oscilacion. También en 1983, Sobey analizé el tiempo de

residencia en flujos oscilatorios.

Uno de los investigadores pioneros en el estudio del flujo oscilatorio en tubos
con orificios deflectores insertados fue Howes, que en 1988 publicé un trabajo
acerca de la dispersion en OBF, apoyado en simulaciones numéricas. En 1989
Brunold et al. presentaron uno de primeros modelos de flujo experimentales para
OBF. Ese mismo afio, Dickens et al. caracterizaron experimentalmente el
comportamiento de la mezcla en reactores de flujo oscilatorio convencionales, a
través de la evaluaciéon de la distribucion del tiempo de residencia mediante
inyeccioén de trazador. En 1990, Howes y Mackley contindian con el estudio de la
dispersion en OBF. También en 1990, Mackley et al. publicaron datos de la
transferencia de calor en un mezclador con los que demostraron que un flujo
oscilatorio superpuesto proporciona un aumento significativo de la transferencia
de calor con respecto al mismo gasto masico en un tubo liso. Pusieron de
manifiesto que tanto la oscilacion del flujo como los orificios deflectores tienen

que estar presentes para producir este efecto.

A partir de entonces, el niumero de trabajos acerca del flujo oscilatorio en
reactores quimicos aumenta muy considerablemente. Las areas de investigacion
cientifica han incluido, entre otras, modelos de flujo (Mackley y Ni, en 1991 y
1993), perfiles locales de velocidad y distribucion de esfuerzo cortante (Ni et al.,
en 1995), distribucion del tiempo de residencia (Mackley y Ni, en 1991 y 1993 ;
Ni, en 1994), dispersion (Mackley y Ni, en 1991 y 1993 ; Ni, en 1995),
transferencia de calor (Mackley y Stonestreet, en 1995 ), transferencia de masa
(Hewqill et al., en 1993 ; Ni et al., en 1995 ; Ni y Gao, en 1996), mezcla y
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separacion de particulas (Mackley et al., en 1993 ), perfiles de velocidad de
particulas (Liu et al., en 1995), reaccion (Ni y Mackley, en 1993), correlaciones
de escalado (Niy Gao, en 1996), deflectores oscilantes en flujo oscilatorio (Baird
y Rama Rao, en 1995; Stonestreet, en 1995) o parametros adimensionales de

caracterizacion del flujo (Zhao y Cheng, en 1995).

Ante el elevado numero de estudios existentes, diferentes autores efectian una
labor de revision y compilacion de la bibliografia. Por ejemplo, en el afio 2002,
Ni et al. realizaron una detallada descripcion de los trabajos previos acerca de
simulaciéon numeérica en reactores de flujo oscilatorio con orificios deflectores,
publicados hasta mediados de 1990. En 2003, Ni et al. presentaron una completa
revision de las aplicaciones de la tecnologia de flujo oscilatorio hasta la fecha.
En este ultimo trabajo ademas se llevo a cabo una de las primeras simulaciones

numeéricas 3D en CFD del flujo oscilatorio en una columna con deflectores.

En cuanto a los trabajos mas recientes, cabe destacar la presentacion, en 2005,
de los perfiles de temperatura experimentales del flujo oscilante, en pared y
fluido, en diferentes condiciones de oscilacion, por parte de Bouvier et al.
También en 2005, Jian y Ni publican un estudio numérico del comportamiento
del escalado en las columnas oscilatorias con deflectores en modo por lotes, en

el que se demuestra que el escalado de un OBC puede ser tratado como lineal.

En los Ultimos afios, tiene una especial importancia el desarrollo de reactores de
flujo oscilatorio con orificios deflectores en meso escala, para el analisis de
procesos en laboratorio. Son dispositivos con volumenes del orden de mililitros,
normalmente en torno a 5 mm de didmetro, y con secciones transversales de
diametro, considerablemente menores que en los disefios convencionales de
OFR. En 2005, Reis et al. presentaron un novedoso meso-reactor de flujo,
compuesto por tubos lisos con constricciones periédicas, demostrando con
estudios experimentales y numeéricos que es posible alcanzar una buena mezcla

con este tipo de dispositivos:
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Figura 2.6 Meso-reactor de flujo oscilatorio. D=4.4 mm, L=13 mm, =6 mm, Do=1.6 mm

Como mostraron Harvey et al. en 2003 y Reis et al. en 2006 , estos meso-
reactores pueden funcionar a velocidades de flujo mas bajas que los reactores
de flujo oscilatorio convencionales (desde I/min a ml/min), y permiten reducir la
cantidad de materia prima requerida en el proceso y los materiales de desecho
generados. Mas recientemente, autores como Phan y Harvey, en 2010 y 2011,
y Phan et al. en 2011, han puesto de manifiesto la viabilidad del escalado directo
de estos sistemas, desde la escala de laboratorio hasta escala industrial, asi
como la posibilidad de utilizarlos como plataformas de produccién a pequefia
escala.

2.2.2. Columnas de flujo oscilatorio. Aportaciones de Xiong - Wei Ni

Como se desprende de la revision de trabajos previos del apartado anterior,
Xiong- Wei Ni y sus colaboradores han sido y son unos de los investigadores
mas prolificos en cuanto a la publicacion de estudios sobre flujo oscilatorio,
siendo ademas los pioneros en la simulacién numérica tridimensional. Debido a
la estrecha relacién de los objetivos del presente Proyecto con la linea de estudio
de X. Ni, los trabajos publicados por éste han sido especialmente consultados

durante la realizacién de este Proyecto.

A continuacién se destacan algunos de dichos trabajos, que han servido como
guia a la hora de definir el problema y establecer las hipotesis de simulacion en

este Proyecto.

En 2001, Niy Pereira presentan una investigacién experimental de la distribucién
del tamafio de gota en un reactor de flujo oscilatorio con orificios deflectores,
operando en modo continuo, en la reflejan la importancia de los parametros de

amplitud y frecuencia de oscilacion en la mezcla. En este trabajo se evalua el
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namero minimo de gotas necesarias para obtener una muestra representativa
de la distribucion del tamafo, y se establece la correspondencia de dicha
distribucidon con una funcion gaussiana. Asimismo se pone de manifiesto que,
para un tamafio medio de gota dado, el modo de funcionamiento continuo

requiere una menor potencia de entrada que el modo por lotes en la columna.
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Figura 2.7 Tipica forma gaussiana de la distribucién del tamafio de gota en un reactor de flujo

oscilatorio.

En 2002, Ni et al. analizan el efecto de la densidad en la dispersion axial en una
columna de flujo oscilatorio con orificios deflectores funcionando en modo por
lotes, midiendo experimentalmente los perfiles locales de concentracion y
determinando los coeficientes de dispersién axial. Si bien es cierto que entre los
objetivos del Proyecto no se han considerado la obtencién numérica de la
distribucién del tamafio de gota ni de los perfiles de concentracién, si pueden ser

éstas lineas de investigacion interesantes para futuros trabajos.

También en 2002, Ni et al. realizan la primera simulacién numérica en 3D con
CFD de los patrones de flujo en régimen asimétrico en una columna de flujo
oscilatorio con orificios deflectores. Hasta este trabajo, todos los datos
publicados se centraban en la regién de formacion de remolinos de manera
simétrica a lo largo de la linea central de la OBC. En 2003, Ni et al. aplican, por
primera vez de manera conjunta, la simulacion numérica y la técnica de

velocimetria digital de imagenes para cuantificar las propiedades turbulentas del
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flujo oscilatorio en una OBC: disipacion de energia cinética turbulenta, tasa de
energia cinética turbulenta, escala de longitud integral turbulenta y escala de
tiempo de Kolmogorov.

En 2005, Jian y Ni publican un estudio numérico acerca del comportamiento del
escalado en tres columnas oscilatorias con orificios deflectores, con diametros
de 50, 100 y 200 mm respectivamente. Demuestran que el aumento de escala
es lineal y que las condiciones mecanicas del fluido en términos de ratios de

velocidad son independientes del factor de escala.

Ese mismo afio, Ni participa en una investigacion experimental y numérica sobre
el efecto de la viscosidad de la mezcla en una OBC. Se revela que, tanto en
fluidos newtonianos como no-newtonianos, a medida que la viscosidad aumenta,
el flujo se vuelve mas simétrico y centralizado en el orificio, empobreciendo el

mezclado.
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Capitulo 3. Metodologia de  simulacion

numeérica en fluent

3.1. Modelo Matematico del Problema

A continuacion, se exponen las ecuaciones (en forma conservativa) que
gobiernan el comportamiento temporal de un flujo tridimensional y la

transferencia de calor para un fluido Newtoniano.
Ecuacion de continuidad

P _v (i) = (3.1)
~ =V o)=0

Ecuacion de cantidad de movimiento

Du_ op (3.2)
—=——+V-(uVUu)+S :
Dt GX (,U ) Mx

Du op 3.3
PU_ Py (wvu)+S (3.3)
Pt oyt (4Vu)+Sy,

Du_ dp (3.4)
—=——+V(uVU)+S :
th 62 (:u ) Mz

Ecuacion de energia

p%z—pV-V+V-(kVT)+<D+Si (3:5)
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Ecuacion de estado

p=p(p.T) vy  i=i(pT) (3.6)

El sistema de ecuaciones anterior, junto con la introduccién del modelo de fluido
Newtoniano, que expresa el esfuerzo viscoso en términos de las componentes
del gradiente del vector velocidad, da lugar a un sistema de siete ecuaciones con
siete incognitas, que es un sistema determinado y puede ser resuelto empleando

las condiciones de contorno adecuadas.

Si se observa la forma de dichas ecuaciones 3.1 a 3.5, se puede ver que tienen
una estructura comun. Introduciendo una variable genérica ¢ en esas

ecuaciones, se obtiene,

5(§t¢)+v-(p¢7)=v-(r-v¢)+s¢ (3.7)

La ecuacion (3.7) se denomina ecuacion del transporte de la variable ¢. Esta
representa varios fendmenos de transporte: la variacion con respecto al tiempo
y el término convectivo en el lado izquierdo de la ecuacion y el termino de difusion
(I'=coeficiente de difusién) y el asociado a otros fendmenos en el lado de
derecho. La ecuacioén (3.7) puede ser empleada para trabajar con la temperatura
en la ecuacion de la energia cambiando i por T a través de una ecuacion de

estado y viceversa.

La ecuacion 3.7 se emplea como punto de partida para el método de los
volumenes finitos. Haciendo ¢ igual a 1, u, v, wy i (0 T) y seleccionando los
valores adecuados para el coeficiente de difusion I' y para Se, se pueden obtener
las ecuaciones de continuidad, cantidad de moviendo y energia expuestas en el
apartado anterior. El método de los voliumenes finitos se desarrolla mediante la
integracion de la ecuacion 3.7 sobre un volumen de control tridimensional V.,

obteniéndose,

LC%+LCV.(/3¢T)OIV=ch.(r.v¢)dV+Lcs¢dv (3.8)

La integral de volumen del segundo término del lado izquierdo de la igualdad
(término convectivo) y el primer término del lado derecho (término de difusion),

se pueden transformar en integrales de superficie mediante el Teorema de
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Gauss (Teorema de la divergencia). Para un vector cualquiera a, este teorema

establece que,
[v-adv =[-adA (3.9)

Aplicando el teorema de Gauss, la ecuacion (3.8) se puede escribir como,

El orden de integracion y derivacion y derivacion del primer término de la
izquierda se ha cambiado para mostrar su sentido fisico. Este término representa
la variacion de la cantidad total de una variable fluida ¢ en el volumen de control.
El producto contenido en la segunda integral del lado izquierdo expresa la
componente del flujo de ¢ en direccién del vector normal, con lo que este término
(término convectivo), representa la disminucion en el elemento fluido debido a la

conveccion.

El flujo de dispersion es positivo segun la direccion opuesta al gradiente ¢. Asi,
el producto contenido en la primera integral del lado derecho expresa el aumento
de en el elemento fluido debido a la difusion. El ultimo término del lado derecho
de la ecuacion 3.10 representa el incremento de ¢ debido a las fuentes asociadas

a otros fenémenos.

La difusién anterior pone de manifiesto que la integracion de la EDP del
transporte establece la conservacion de una propiedad fluida en un volumen de

control finito (elemento macroscopico).

3.2. Hipotesis de simulacién.

En este apartado se describen los esquemas y algoritmos de que dispone Fluent
para discretizar, linealizar y resolver el sistema el sistema de ecuaciones de
gobierno, una vez integradas segun lo establecido en el apartado anterior, sobre
el dominio computacional que se vaya a estudiar. También se incluye un analisis
comentando los casos en los que es recomendable emplear unos u otros

esquemas o algoritmos.
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3.2.1. Esquemas numéricos

Fluent permite escoger entre dos tipos de de métodos numéricos para resolver
las ecuaciones obtenidas tras aplicar el método de los voliumenes finitos sobre
las ecuaciones del apartado 3.1. Estos son: el solver segregado y el solver

acoplado.
En ambos solver la técnica de los volimenes de control usada consiste en,

Dividir el dominio computacional en volimenes de control discretos segun

la malla empleada.

Integrar las ecuaciones de gobierno sobre los volimenes de control
individuales para construir un sistema de ecuaciones algebraicas para las

variables incognita discretizadas (velocidad, presion, temperatura, etc.).

Linealizar las ecuaciones discretizadas y resolver el sistema de ecuaciones
linealizado resultante para obtener los valores de las variables incognitas
del problema.

Los dos métodos numéricos emplean un proceso de discretizacion similar
(volimenes finitos), pero la aproximacion empleada para linealizar y

resolver las ecuaciones discretizadas es diferente.

Solver segregado

El solver segregado es un algoritmo que resuelve las ecuaciones de gobierno de
forma secuencial. Dado que las ecuaciones de gobierno son no-lineales (y
acopladas) se necesita de un proceso iterativo para que el cédigo converja a la
solucion final. Cada iteracion consta de los pasos que de muestran de manera

esquematica en la Figura 3.1 y que se comenta a continuacion,

Actualizacion de las propiedades del fluido en base a la solucion actual

(para la primer iteracion éstos valores coinciden con los iniciales).

Resolucién de las tres componentes de la ecuacién de la cantidad de
movimiento simultaneamente empleando los valores actualizados de la
presion y los flujos masicos en las caras de los volumenes de control. De

esta forma, actualiza el campo de velocidades.
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Si los valores del campo de velocidades obtenidos en el paso anterior no
satisfacen la ecuacion de continuidad de modo local (para la cada volumen
de control), se deriva una ecuacion tipo Poisson para la correccion de la
presion de la ecuacién de continuidad y se linealiza la ecuacion de la
cantidad de movimiento. Esta correccidn se resuelve para obtener los
campos de velocidad y presion y los flujos méasicos corregidos, hasta que
se satisfaga la ecuacion de continuidad.

Para los casos que sea necesario, se resuelven ecuaciones escalares para
magnitudes como la energia, turbulencia, especies quimicas y radiacion,

emple&ndose los valores previamente obtenidos.

Se hace un chequeo de la convergencia. Si el proceso ha convergido no se
realizan mas iteraciones y si no lo ha hecho, se sigue iterando hasta
obtener la convergencia deseada. En general, se necesitan un gran numero

de iteraciones para conseguir un nivel aceptable de convergencia.

%Actualizacién de popiedades

‘ Resolucion de la ecuacion de cantidad de movimiento ‘

Resolucién de la ecuacion de correccion para la presion (continuidad).
Se actualizan los valores de la presion y el flujo mésico en las caras

Resolucion de las ecuaciones de la energia,
especies quimicas y otras ecuaciones escalares

NO };Se produce convergencia? Sl | Se detiene el proceso

Figura 3.1 Proceso de célculo del solver segregado

Solver acoplado

El solver acoplado es un algoritmo que resuelve las ecuaciones de gobierno de

forma simultdnea. Dado que las ecuaciones de gobierno son no-lineales (y

acopladas) se necesita de un proceso iterativo para que el cédigo converja a la

solucion final. Cada interaccion consta de los pasos que se muestran de manera

esquematica en la Figura 3.2 y que se comentan a continuacion,
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Actualizacion de las propiedades del fluido en base a la solucion actual

(para la primera iteracion éstos valores coinciden con los iniciales).

Resolucion simultanea de las ecuaciones de continuidad, cantidad de

moviendo y energia y especies quimicas en caso de ser necesario.

Para los casos que sea necesario, se resuelven ecuaciones escalares para

turbulencia y radiacion, empleandose los valores previamente obtenidos.

Se hace un chequeo de la convergencia. Si el proceso ha convergido no se
realizan mas iteraciones y si no lo ha hecho, se sigue iterando hasta
obtener la convergencia deseada. En general, se necesitan un gran numero

de iteraciones para conseguir un nivel aceptable de convergencia.

Llinealizacion: Formulacién implicita y explicita

Independientemente del método que se emplee para resolver las ecuaciones de

gobierno discretizadas, estas deben ser linealizadas para obtener un sistema de

ecuaciones para las variables dependientes en cada celda del dominio

computacional. Entonces, el sistema de ecuaciones linealizadas es resuelto para

obtener los valores de dichas variables dependientes.

Dependiendo de la forma en que se linealizen las ecuaciones las ecuaciones, se

puede obtener una formulacién implicita o explicita del problema. Cuando de

habla de estos términos se hace referencia a:
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Formulacion implicita: Para una variable del problema, el valor desconocido
de esta en cada es calculado usando una relacion que incluye los valores
conocidos de la variable en otras celdas (los cuales no son conocidos a
priori). Por tanto, cada incognita aparecera en mas de una ecuacion del
sistema, y esas ecuaciones deben ser resueltas simultineamente para

obtener el valor de todas las incognitas.

Formulacién explicita: Para una variable de problema, el valor desconocido
de esta en cada celda es calculado usando una relacion que incluye
solamente los valores conocidos de esa variable en otras celdas. Por tanto,
cada incognita aparecera en una unica ecuacion del sistema, y esas
ecuaciones pueden ser resueltas independientemente para casa una de las

celdas.
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%Actualizacién de popiedades

Resolucion simultanea de las ecuaciones de continuidad,
cantidad de movimiento, energia y especies quimicas

Resolucién de la turbulencia y otras ecuaciones escalares

NO ¢Se produce convergencia? iﬁ Se detiene el proceso

Figura 3.2 Proceso de calculo del solver acoplado

El solver segregado linealiza las ecuaciones de gobierno discretizadas
empleando una formulacion implicita respecto a la variable dependiente de la
ecuacion. Esto da lugar a un sistema de ecuaciones lineal una ecuacion para
cada celda del dominio computacional. Al solo haber una ecuacién para cada
celda, el conjunto de ecuaciones obtenido se le denomina escalar de
ecuaciones. Para resolver el sistema de ecuaciones resultante se emplea el
método de Gauss-Seidel combinado con el método algebraico mitimalla (AMG).
Por ejemplo, la componente x de la ecuacion de cantidad de movimiento se
linealiza para obtener un sistema de ecuaciones en el que la componente u del
vector velocidad es la variable incégnita. La resolucién simultanea de este
sistema de ecuaciones (empleando el método AMG) de lugar a la obtencién del

valor actualizado de la componente u del campo de velocidades.

En resumen, el solver segregado resuelve al mismo tiempo las incognitas de
todas las celdas para una Unica variable (por ejemplo: la presién). Entonces,
resuelve la siguiente variable considerando de nuevo todas las celdas al mismo
tiempo de manera sucesiva hasta obtener la solucion de todas las variables. El

solver segregado no permite trabajar con la formulacion explicita del problema.

El solver acoplado permite elegir entre ambas formas de linealizacion. Aunque
esta eleccién sélo se aplica sobre las ecuaciones de gobierno, mientras que las

ecuaciones adicionales para otros casos escalares (especies quimicas,
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turbulencia, etc.) son linealizadas del mismo modo que con el solver segregado

(es decir, de forma implicita).

Si se emplea la opcién implicita del solver acoplado, cada ecuacion del sistema
de ecuaciones de gobierno acopladas se linealiza de forma implicita respecto al
conjunto de variables dependientes. Obteniéndose un sistema de ecuaciones
con N ecuaciones por celda, siendo N el numero de ecuaciones acopladas. Este
tipo de sistemas de ecuaciones resultante se emplea el método de Gauss-Seidel
combinado con un meétodo algebraico multimalla (AMG). Por ejemplo, la
linealizacion del sistema de ecuaciones acoplado cuyas incognitas son: la
presion p, las componentes del vector velocidad (u, vy w) y la temperatura T. La
resolucién simultanea de este sistema de ecuaciones (empleando el método
AMG) da lugar a la obtencion del valor actualizado del campo de presion,
velocidades y temperatura. En resumen, el solver acoplado con la linealizaciéon
implicita de las ecuaciones, resuelve las variables p, uvwy T en todas las celdas

del dominio computacional al mismo tiempo.

Si se emplea la opcidn explicita del solver acoplado, cada ecuacion del sistema
de ecuaciones de gobierno acopladas se linealiza de forma explicita respecto al
conjunto de variables dependientes. Al igual que para el método implicito, se
obtiene un sistema de ecuaciones con N ecuaciones por celda, en el que
también, todas las variables dependientes son calculadas a la vez. Sin embargo
este sistema de ecuaciones es explicito respecto de las variables incégnitas. Por
ejemplo, la componente x de la ecuacion de cantidad de movimiento puede
ponerse de forma que el valor de u a calcular sea funcion de los valores de las
variables fluidas calculadas con anterioridad. Por este motivo, no es necesario
emplear un sover de ecuaciones lineales. En cambio, se emplea un metodo
multipaso (Runge-Kutta). En este punto, se puede escoger un método multimalla
(FAS) para acelerar el proceso de calculo del solver multietapa. En resumen, el
solver acoplado con linealizacion explicita de las ecuaciones, resuelve las

variables p, u,v,wy T en cada celda.

3.2.2. Esquemas de interpolacion y discretizacion

Fluent emplea el método de los volumenes finitos para convertir las ecuaciones

de gobierno de un fluido en ecuaciones algebraicas que pueden ser resueltas
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numeéricamente. Este método consiste en integrar las ecuaciones de gobierno
sobre cada volumen de control (celda), dando lugar a un sistema de ecuaciones
discretas que representan la conservacion de las magnitudes fluidas en cada

volumen de control.

Si se discretiza la ecuacién del transporte (ecuacion 3.10) para el caso
estacionario obtenida mediante el método de los volumenes finitos, tomando
como volumen de control una celda triangular (bidimensional) como la mostrada

en la Figura 3.3 se obtiene,

N N N N
prvf¢f A :zr¢(v¢)n A +S,V (3.11)
f f
siendo N el numero de caras del contorno de la celda o volumen de control, ¢+
el flujo de ¢ a través de la cara f debido a la convencién, p,V, -Af el flujo

masico a través de la cara f, A; es el area de la cara f, (V )n es una magnitud

del V¢ en la direccion normal a la cara f y V es el volumen de a celda.

@

Figura 3.3 Volumen de control sobre el que se aplica el método de los voliumenes finitos

Por defecto, Fluent almacena los valores discretos de la variable ¢ en los
centros de las celdas (cO y c1 de la Figura 3.3). Sin embargo, se necesitan los
valores de &, de modo que estos se obtienen interpolando los valores de los

centros de las celdas. Esto se consigue empleando un esquema upwind.

Un esquema upwind es aquel mediante el cual de obtiene el valor de ¢+ a partir de los

valores de las celdas que se encuentran aguas arriba en la direccion del vector normal a
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la cara. Fluent implementa distintos tipos de esquemas upwind: upwind de primer orden,

upwind de segundo orden, ley exponencial y QUICK.

Esquemas de discretizacion

Fluent permite seleccionar el esquema de discretizacion a emplear para los
términos convectivos de cada una de las ecuaciones de gobierno (se emplea
una precision de segundo orden para los términos viscosos de modo
automético). Cuando se emplea el solver segregado, se resuelven todas las
ecuaciones empleando por defecto en esquema upwing de primer orden para
discretizar los términos convectivos. Si se emplea el solver acoplado, se emplea
por defecto un esquema de segundo orden para las ecuaciones del flujo,
mientras que el resto de ecuaciones se resuelven empleado un esquema de
primer orden (por defecto). En los siguientes subapartados se escribe los

esquema se discretizacion antes mencionados.

Esquemas upwind de primer orden

Cuando se trabaja con una precision de primer orden, los valores de las variables
en las caras de las celdas se obtienen suponiendo que los valores del centro de
la celda para todas las magnitudes fluidas representan el valor medio de la celda,
es decir, los valores de las magnitudes en las caras de la celda ¢ se toman

iguales a los de la celda _ que se encuentras aguas arriba de ella.

Ley exponencial

La ley exponencial es un esquema de discretizacion que interpola los valores de
una variable ¢ en una cara utlizando la solucibn exacta de la ecuacion

unidimensional de convencion-difusion (ecuacion 3.12),
0 0 0D
_( 9)=21rL (3.12)
OX OX OX

donde 'y pu son constantes sobre el intervalo ox. La ecuacién 3.12 puede ser

integrada obteniéndose la siguiente solucidon, que expresa la variacion de ¢ en

funciéon de x,
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o-g e 1 (3.13)
¢L_¢O - e(pe)_l

Siendo ¢vy @ los valores de ¢ para x=0 y x=L respectivamente, y Pe el numero

adimensional de Péclet, definido como,

pe - UL (3.14)

Para valores elevados del numero de Péclet, el valor de ¢ en x=L/2 es,
aproximadamente, igual al valor aguas arriba (4.). Cuando Pe=0 (es decir, no
hay flujo convectivo y, por tanto, el problema es de difusion pura) el valor de ¢
puede ser interpolado usando un esquema lineal entre los valores de gen x=0y
x=L. Si el numero de Péclet tiene un valor intermedio, hay que aplicar la ley

exponencial de la ecuacion 3.13 para obtener el valor de ¢ en x=L/2.

Esquema upwind de segundo orden

Cuando se trabaja con una precision de segundo orden, los valores de las
variables en las caras de las celdas se obtienen empleando una reconstruccién
lineal mltidimensional. Con esta aproximaciéon, se consigue una precision de
orden elevado en los valores en las caras de las celdas a través de Taylor
centrada en el centroide de la celda. De esta manera, cuando se emplea un

esquema se segundo orden, el valor de ¢ en la cara f se obtiene mediante,

b =9+V:AS (315)

donde ¢ y V¢ son el valor en el centro de las celda y su gradiente respecto de

las celda situada aguas arriba ,y AS es el vector desplazamiento del centroide
de la celda aguas arriba al centroide de las cara. Esta formulacion requiere
determinar el gradiente de ¢ en cada celda. Este se obtiene a partir del teorema

de la divergencia, que en forma discreta se expresa como,

ijf'& (3.16)
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siendo ¢, calculado empleando el valor medio de ¢ entre dos celdas

adyacentes a la cara.

Esquema QUICK

Para mallas formadas por elementos cuadrangulares y hexaédricos, Fluent
dispone del esquema QUICK, que permite realizar un calculo con precision de
orden elevado del valor de ¢ en las caras de la celda. El esquema QUICK esta
basado en una media ponderada sobre un esquema upwind de segundo orden
e interpolaciones sobre los valores centrales de las celdas. Para la cara e de la

figura 3.5 si el flujo va de izquierda a derecha, el valor de ¢ se obtiene segun:

S
¢, =60 ——¢, +
S,

S, + S S, +S, S, +S

c u u c

S_:S ¢E}+(1_0{Su+28d ¢P+ Sc % (317)

Haciendo #=1, la ecuacion 3.17 se transforma en un interpolacion centrada de
segundo orden, mientras que si se hace =0, se obtiene una interpolacion
upwind de segundo orden. EL QUICK méas comunmente empleado es aquel que
adopta el valor de 6=1/8. El esquema QUICK, generalmente, es aquel que
proporciona resultados mas precisos si se tienen mallas estructuradas alineadas

con la direccién del flujo,

Su Sc Sd

iy
Y
s
Y
s
V

AXw

W P

V m

Figura 3.4 Volumen de control unidimensional

Forma linealizada de las ecuaciones discretizadas

La forma discretizada de la ecuacion del transporte (ecuacion 3.11) contiene la
incognita ¢ en el centro de celda y celdas adyacentes, siendo esta ecuacion, en
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general, no lineal respecto a dichas variables. La forma linealizada de la

ecuacion de la ecuacion 3.11 puede escribirse como,
a‘P¢=Zanb¢nb+b ( 318 )
nb

donde el subindice nb hace referencia a las celdas adyacentes a,y a,, son los

coeficientes de linealizacién de ¢ y ¢, , respectivamente.

El nimero de celdas adyacentes depende de la tipologia de malla empleada,
aunque en general, este numero suele ser constante (caso de mallas
estructuradas). Se pueden escribir ecuaciones semejantes para cada celda, lo
que derivara en un sistema de ecuaciones algebraicas, que se resuelve

empleando el método de Gauss-Seidel combinado con un método AMG.

Factores de subrelajacion

Debido a la no-linealidad de las ecuaciones a resolver por Fluent, es necesario

controlar como va cambiando el calor de ¢ durante cada iteracion. Este calor

depende del valor de la magnitud en la iteracion anterior y se define como,

¢ =oy + AP (3.19)
siendo ¢,, el valor de ¢ en laiteracion anterior, Ag la variacion que experimenta

entre ¢ dos iteraciones consecutivas 'y ¢ el factor de subrelajacion.

Evaluacion de las derivadas
El gradiente de ¢ se emplea para discretizar los términos convectivos y de

difusion que aparecen en las ecuaciones de gobierno. Este se calcula

empleando el Teorema de Gauss,

(V¢)co = lZ&f Avf (3.20)
L

donde ¢, es el valor de ¢ en el centroide de la cara f y el sumatorio esta

extendido a todas las caras que forman el conjunto de la celda.
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En funcién de la forma de calcular el valor de ¢, se tienen las dos formulaciones

siguientes,

Formulacion basada en la celda
El valor ¢, se calcula realizando una media aritmética entre los valores de ¢ en

los centros de las celdas adyacentes,

n ¢c0 +¢c1 ( 3.21 )

Formulacion basada en los nodos
Elvalor de ¢, se calcula realizando una media aritmética entre los valores de

¢ enlos nodos que conforman la cara,
- _ 15z (3.22)
¢f - Nf ;¢n ’

donde ¢, se obtiene realizando la media ponderada entre los valores de los
nodos vecinos.
En el caso de mallas estructuradas la formulacion basada en la celda

proporciona mejores resultados, mientras que para mallas no-estructuradas o

hibridas se recomienda emplear la formulacién basada en nodos.

Eleccion de los esquemas de discretizacion

A continuacion, se plantea una breve discusion sobre los distintos tipos de

esquemas de discretizacién y en casos es conveniente emplear unos u otros.

Esquemas de primer orden vs. esquemas de de segundo orden

Cuando el flujo se encuentra alineado con la malla, emplear una discretizacion
de primer orden puede ser aceptable. Sin embargo, si esto no es asi, una

discretizacion de primer orden en los términos convectivos incrementa el error
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numerico de discretizacion. Para mallas triangulares y tetraédricas, dado que el
flujo no se encuentra alineado con la malla, se obtendran mejores resultados si
se emplea una discretizacién de segundo orden. Para mallas cuadrangulares y
hexaédricas, también se obtendran resultados mas precisos, especialmente, en

casos de flujos complejos.

En resumen, los esquemas de primer orden obtienen una mejor convergencia

que los de segundo orden, pero en general, los resultados son menos exactos.

Otros esquemas de discretizacion

El esquema QUICK puede dar un resultado mas preciso que un esquema de
segundo orden para flujos con componente de giro o acimutal importantes en
mallas estructuradas compuestas por elementos cuadrilaterales o hexaédricos.
En general, sin embargo, un esquema QUICK no proporciona resultados

significativamente mas precisos.

Esquemas de interpolacion en el solver segregado

En este apartado se comentan los esquemas de interpolacion que implementa
Fluent en la discretizacion de las ecuaciones de continuidad y cantidad de
movimiento para el solver segregado. Estos esquemas se pueden entender mas
facilmente si se toma como referencia las ecuaciones de continuidad (ecuacion
3.23) y cantidad de movimiento (ecuacion 3.24) en su forma integral y

estacionaria,

f o7 dh=0 (3.23)
§ 79-dA = —{ pl-dA+ {7 dA+ [ Fav (3.24)

siendo | la matriz identidad, z el tensor de esfuerzos viscosos y F el vector de

fuerzas.
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Discretizacion de la ecuacién de cantidad de movimiento

Aplicando el mismo procedimiento que se aplicO anteriormente para discretizar
la ecuacion del transporte 3.11 se obtiene la forma discretizada de la ecuacion

de cantidad de movimiento, que para su componente x viene dada por,

U= a,U,+> pAd+S (3.25)

Si el campo de presiones y los flujos masicos a través de las caras fueran
conocidos, la ecuacion 3.25 podria ser resuelta de la forma expuesta en 3.2.2,
obteniéndose como solucién el campo de velocidades. Sin embargo, el campo
de presiones y los flujos masicos a través de las caras no son conocidos a priori
y deben ser obtenidos como parte de la solucion. Ademas, los valores del campo
de presiones a almacenar asi como la discretizacion del gradiente de presiones

son aspectos de gran importancia, los cuales se comentaran a continuacion.

Fluent emplea un proceso mediante el cual se almacenan los valores de la
presion y la velocidad en el centro de las celdas. Sin embargo, la ecuacion 3.25
necesita el valor de la presion en la cara que esta entre las celdas cO y cl
mostrada en la Figura 3.3. Por lo tanto, es necesario emplear un esquema de
interpolacién que permita obtener los valores de la presion en las caras a partir

de los valores del centro de las celdas.

Esquemas de interpolacion de la presion

Por defecto, Fluent interpola los valores de la presiéon en las caras utilizando los
coeficientes de la ecuacion de cantidad de movimiento. Este método funciona
correctamente cuando la variacién de la presion entre los centros de las celdas
contiguas es pequefia. En caso de existir grandes gradientes en el perfil de
presiones, no se puede emplear este esquema de interpolacién y en el caso de
emplearse, apareceran discrepancias entre los valores de la velocidad en las

celdas.

Los flujos en los que no se podra emplear este esquema son: flujos que ejercen
grandes fuerzas sobre cuerpos, flujos con movimiento ciclonico o elevada
vorticidad (swirl) y flujos con elevado niumero de Rayleigh en conveccién natural.

En estos casos, es necesario refinar la malla en las zonas donde aparezcan
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gradientes importantes, de modo que el salto de presion entre las mismas sea lo

mas suave posible.

Otra fuente de error es que Fluent asume que el gradiente de presiones normal
a la pared es cero. Esto es valido en la capa limite, pero no en flujos con grandes

fuerzas sobre las superficies ni en geometrias curvas.

Por lo anterior, Fluent implementa una serie de esquemas de interpolacion
alternativos al estdndar (o esquema por defecto), a emplear cuando este ultimo

carece de validez:

Esquema lineal: calcula el valor de la presion en la cara como media de la

presion en las celdas adyacentes.

Esquema de segundo orden: calcula el valor de la presién en la cara de la
misma forma que en un esquema upwind de segundo orden. Este esquema
suele ofrecer mejores resultados que los esquemas estandar y lineal, pero
podria dar problemas si se emplea desde el principio y/o con una malla de
mala calidad. El esquema de segundo orden no es aplicable en flujos con
gradientes de presion discontinuos impuestos como consecuencia de un

medio poroso en el dominio computacional.

Esquema body-force-weighted: calcula el valor de la presién en la cara
asumiendo que el gradiente de la diferencia entre presion y la fuerza
ejercida sobre el cuerpo es constante. Esto es cierto cuando se conocen a
priori las fuerzas sobre el cuerpo en la ecuacion de cantidad de movimiento

(por ejempilo, flujos con flotacién, o flujo con torbellino axilsimétrico).

Esquema PRESTO (pressure staggering option).

Discretizaciéon de la ecuacién de continuidad

La ecuacion 3.2 puede ser discretizada sobre el volumen de control de la figura

4.6, obteniéndose la siguiente ecuacion,
Z‘]fAf:O (3.26)

donde Js es el flujo méasico a través de la cara f (vn).
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Como ya se comentd anteriormente, el solver segregado resuelve las
ecuaciones de continuidad y cantidad de movimiento secuencialmente. En este
proceso secuencial, la ecuacion de continuidad se usa como medio para obtener
el valor de la presion. Sin embargo, la presion no aparece explicitamente en la
ecuacion 3.26 para flujos incompresibles, ya que la densidad no esta
directamente relacionada con la presion. Existen algoritmos, como la familia de
algoritmos SIMPLE (Semi-Implicit Method for pressure-Linked Ecuations), que
sirven para introducir el término de la presion dentro de la ecuacion de

continuidad.

Para poder trabajar con la ecuacion 3.26 es necesario obtener los valores de la
velocidad en la cara a partir de los valores del centro de la celda almacenados.
Si se emplea una interpolacién lineal con los valores de los centros de las celdas
para obtener los valores en las caras, aparecen valores que no se corresponden
con la fisica del problema para el campo de presiones. Para evitar este
fenémeno, Fluent emplea un promediado ponderado sobre la ecuacién de
cantidad de movimiento, utilizando los coeficientes ap de la ecuacion (3.25).
Aplicando el procedimiento anterior, el flujo a través de una cara se obtiene

como,

Ji=J¢+d(Pe — Pa) (3.27)

siendo pco Y pe1 l0s valores de la presion en cada una de las celdas que se

A

encuentran en contacto con la cara en cuestion y J, representa la influencia de

la velocidades en esas celdas. El término dr es funcion de a, (valor medio de los

coeficientes a, de de la ecuacion de cantidad de movimiento en las celdas en

contacto con la cara f).

Esquema de interpolacion de la densidad

Para casos de flujos compresibles, Fluent aplica una interpolacion tipo upwind
para obtener al densidad en las caras (para flujos incompresibles se emplea una
media aritmética). Esta interpolacion se puede realizar mediante tres esquemas:

upwind de primer orden, upwind de segundo orden y QUICK.
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El esquema upwind de primer orden asigna el valor de la densidad en la
celda aguas arriba al valor de la densidad en la cara. Este esquema
propicia la estabilidad de la discretizacion de la ecuacion de correccion de
la presiony  ofrece buenos resultados para muchas clases de flujos. Es

el esquema que se implementa por defecto en flujos compresibles.

El esquema upwind de segundo orden propicia estabilidad en flujos
supersonicos y capta los efectos de las ondas de choque mejor que el

esquema de primer orden.

El esquema QUICK empleado para la densidad es similar al empleado en

otras variables.
Acoplamiento presion velocidad

El acoplamiento presién-velocidad se consigue usando la ecuacion 3.27 para
obtener una ecuacién para la presion a partir de la ecuacion de continuidad
discretizada (ecuacién 3.26). Fluent permite escoger entre tres tipos de
algoritmos de acoplamiento presion-velocidad: SIMPLE, SIMPLEC y PISO.

SIMPLE

El algoritmo SIMPLE emplea una relacién entre la velocidad y la correlaciéon de
la presién para hacer que se cumpla la conservaciéon de la masa y obtener el
campo d presiones. Si la ecuacion de cantidad de movimiento se resuelve
empleando un campo de presiones ficticio p*, el flujo en la cara resultante Ji* se

obtiene segun.

3, =3, +d, (pTeo - par) (3.28)

La ecuaciéon 3.28 no satisfice la ecuacion de continuidad, por lo que hay que
afiadir una correccion al flujo a través de la cara para que se satisfaga dicha

ecuacion.

37 =3"+3/ (329)

El algoritmo SIMPLE emplea la siguiente ecuacion para la correccion anterior,
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Jo=d;(peo—pa) (3.30)

donde p” es el valor corregido de la presion en la celda.

El algoritmo SIMPLE sustituye las ecuaciones corregidas 3.29 y 3.30 en la
ecuacion de continuidad discretizada (ecuacion 3.26) para obtener una ecuacién
discreta para el valor de la presion corregida en cada celda,

a, przzanbpr:b_'_b (3.31)
nb

donde b representa al flujo entrante en la celda y viene dado por,
N *
b=>JA (3.32)
f

La ecuacion (3.31) de la presion corregida puede resolverse empleando el
método algebraico multimalla (AMG). Una vez obtenida la solucion, la presion en
las celdas y el flujo a través de las caras se corrigen utilizando la siguiente

expresion,

p=p +a,p (3.33)

J; :Jf*-l-df(p'co—p'cl) (3.34)

siendo o el factor de subrelajacion para la presién. El valor corregido del flujo a
través de las caras Ji satisface la ecuacion de continuidad discreta en cada
iteracion.

SIMPLEC
Sobre algoritmos SIMPLE se han realizado una serie de variaciones para

obtener nuevos algoritmos. Ademas del SIMPLE, Fluent ofrece una variante de
éste, el algoritmo SIMPLEC (SIMPLE-Consisten).

Ambos algoritmos son muy parecidos. La Unica diferencia entre ambos radica en
la forma de la expresion empleada para el flujo corregido. Al igual que para el
algoritmo SIMPLE, la ecuacion del flujo corregido viene dada por la ecuacion

(3.34) pero en el caso del algoritmo SIMPLEC el factor df no es funcion del valor
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medio de los coeficientes ap de la ecuacion de cantidad de movimiento en las

celdas en contacto con la cara f, sino que es funcién del siguiente término:
a,— > ay (3.35)
nb

Esta modificacién produce una aceleracion en la convergencia en problemas en
los que el acoplamiento presion-velocidad es el principal obstaculo para obtener

la solucioén.
PISO

El algoritmo PISO (Pressure-Implicir Splitting Operators) esta basado en una
aproximacion de alta precision de la relacion entre las correcciones de presion 'y
velocidad. Una de las limitaciones que presentan los algoritmos SIMPLE y
SIMPLEC es que la nuevas velocidades que se van obteniendo en el proceso de
iteracion y sus correspondientes flujos no cumplan la ecuacién de cantidad de
movimiento después de resolver la correccion para la presion, lo que implica
repetir el calculo hasta que se cumpla dicho balance. El algoritmo PISO mediante
dos variantes: neighbor correction y skewness correction reduce este tipo de

efectos.
Eleccién de los esquemas de interpolacién en el solver segregado

Esquema de interpolacion de presiones

Como ya se ha expuesto existen una serie de esquemas de interpolacion de la presion
disponibles cuando se trabaja con el solver segregado. Para muchos casos, el esquema
estandar es aceptable, pero en ciertos casos es recomendable emplear uno de los otros

esquemas disponibles:

En flujos que implican fuerzas elevadas sobre cuerpos, se recomienda el

esquema body-force-weighted.

En flujos con elevadas tasas de movimiento ciclénico, alto nimero de
Rayleigh en conveccion natural, elevada velocidad en flujos con rotacién,
superficies porosas y en flujos con alta curvatura en las lineas de corriente,

se aconseja el esquema PRESTO.
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En flujos compresibles se recomienda emplear un esquema de segundo

orden.

Esquema de interpolacion de densidades

Como ya se tratd, existen tres esquemas de interpolacion para densidad cuando
se trabaja con el solver segregado.

El esquema de primer orden (esquema que Fluent emplea por defecto) hace que
la ecuacion discretizada de la presion corregida se comporte de forma estable y
ofrece buenos resultados para muchas clases de flujos. Pero, si se esta
trabajando con flujos compresibles, un esquema de segundo orden o0 un
esquema tipo QUICK ofrecen resultados mas precisos.

Acoplamiento presién-velocidad

En Fluent, se encuentran disponibles los algoritmos SIMPLE, SIMPLEC y PISO.
El algoritmo SIMPLE es el que se aplica por defecto, pero en algunos problemas,
es preferible emplear el algoritmo SIMPLEC, particularmente cuando se puede
aplicar factores de subrelajacion de mayor magnitud, como se describe a

continuacion.

Para flujos relativamente no muy complejos (flujos laminares), en los que la
convergencia esta limitada por el acoplamiento entre la presion y la velocidad.
Con el algoritmo SIMPLEC, se suele fijar el factor de subrelajacion para la
presién en la unidad, lo cual ayuda a la mayor velocidad en la convergencia. Sin
embargo, en algunos problemas, el incrementar el valor de este factor de
subrelajacién puede acarrear problemas de inestabilidades en la convergencia.
En estos casos es necesario el empleo de un valor menor para el factor de

relajacion asociado o emplear el algoritmo SIMPLE.

En flujos complejos que implican turbulencia y otros modelos fisicos, el esquema
SIMPLEC acelerara la convergencia siempre y cuando ésta se encuentre
limitada por el acoplamiento entre la presion y la velocidad. Con bastante
frecuencia, son otros modelos fisicos los que imponen mayores restricciones en
la convergencia; en estos casos, se observara que da lo mismo el uso de uno u
otro algoritmo, SIMPLE o SIMPLEC.
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El algoritmo PISO con neighbor correction es muy recomendable para todo tipo
de flujos no estacionarios, especialmente, cuando se quiere usar un alto time
step. En problemas en los que se use el modelo de turbulencia LES, que
normalmente requiere bajos time step, el empleo del esquema PISO podria
provocar un incremento del coste computacional, por lo que resultarian mas
adecuados los esquemas SIMPLE o SIMPLEC. El esquema PISO puede
mantener el proceso de convergencia mas estable aun usando elevados time
steps y un factor de subrelajacion para la presion y la cantidad de movimiento de
la unidad. Sin embargo, en problemas estacionarios, el esquema PISO con
neighbor correction no aporta ventajas sobre el uso de los esquemas SIMPLE o

SIMPLEC con factores de subrelajacién optimos.

El esquema PISO con skewness corrction es recomendable tanto en flujo
estacionario como no estacionario en problemas que tengan una elevada
distorsion en la malla. Cuando se emplea esta correccion, resulta de gran utilidad
fijar todos los factores de subrelajacién en la unidad para todas las ecuaciones.
Si se esta usando solamente el esquema PISO con skewness corection porque
la malla que se emplea se encuentra muy distorsionada, entonces solo se habra
de fijar el valor de los factores de subrelajacion de las ecuaciones de la presion

y cantidad de movimiento de modo que su suma sea la unidad.

3.3. Condiciones de contorno

Las condiciones de contorno son condiciones aplicadas en los limites o frontera
del domino computacional, son necesarias para poder cerrar el sistema de

ecuaciones de gobierno y resolver el problema en cuestion.

En este apartado se realiza una revision de las diferentes condiciones de
contorno que se pueden implementar con Fluent, distinguiendo entre aquellas
gue se aplican en zonas de entrada o salida del flujo y aquellas en las que no
hay entrada o salida de flujo.

Fluent permite seleccionar entre 10 condiciones de contorno distintas para
las zonas de entrada o salida de flujo: velocity inlet, pressure inlet, mass
flow inlet, pressure outlet, pressure far-field, outflow, inlet vent, intake fan,

outlet vent y exhaust fan. A continuacion, se describen sin entrar en detalle
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el significado fisico de cada una de estas condiciones de contorno. Velocity
inlet: se emplea para definir la velocidad y otras propiedades escalares en
las zonas de entrada de flujo.

Pressure inlet: se emplea para definir la presion total y otras propiedades

escalares en las zonas de entrada de flujo.

Mass flow inlet: se emplea en flujos compresibles para fijar un gasto méasico
a la entrada. No es necesario emplear esta condicion para flujos
incompresibles, ya que la densidad permanece constante, y la condicion de

velocity inlet fija automaticamente el valor del gasto masico.

Pressure far-field: se emplea para modelizar un chorro libre especificando
el numero Mach y otras propiedades escalares. Esta condicion de contorno

solo se puede aplicar para flujos compresibles.

Outflow: se emplea para modelizar la salida del flujo cuando no se conocen
a priori los valores de velocidad y presion a la salida. Esta condicion es
apropiada cuando el flujo se encuentra totalmente desarrollado a la
salida, asumiendo que la componente normal del gradiente del resto de
propiedades excepto la presién es nulo. No es apropiada para flujos

compresibles.

Intake vent: se emplea para definir coeficientes de pérdidas, direccion de

flujo, temperatura y presiéon ambiente a la entrada del flujo.

Intake fan: es similar a la condicion inlet vent sélo que para casos de flujos

externos.

Outlet vent: se emplea para definir coeficientes de pérdidas, direccion del

flujo, temperatura y presion ambiente a la salida del flujo.

Exhaust fan: se emplea para establecer las condiciones fluidas, térmicas y

de presion, en las que ha de producirse la salida del flujo.

Para aquellas condiciones asociadas a zonas donde no existe entrada ni salida
de flujo, Fluent permite implementar 4 tipos de condiciones de contorno: wall,
simmetry, periodic y axis. A continuacion, se describe brevemente el significado

fisico de cada una de estas condiciones de contorno.
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Wall: se emplea para introducir la condicion de contorno asociada a una
superficie sélida o pared. En ella se pueden especificar propiedades como
la transmision de calor, la rugosidad, etc.

Symmetry: se emplea en situaciones en las que la geometria a estudiar y
el comportamiento esperado del flujo dinamico/térmico presentan algun

plano de simetria.

Periodic: se emplea en situaciones en las que la geometria a estudiar y el
comportamiento esperado del flujo dinamico/térmico presentan una

naturaleza de repeticion periddica.

Axis: se emplea para definir el eje de una geometria donde el flujo es
axilsimétrico, de modo que so6lo es necesario simular la mitad del domino

computacional.

Las condiciones de contorno que se han utilizado en las simulaciones son:
velocity inlet (en la entrada del conducto o intercambiador), presure outlet (salida
del conducto), wall (para las superficies solidas) y symmetry (para las superficies

gue constituyen planos de simetria).

Ademas de las condiciones de contorno, hay que definir las caracteristicas o
comportamiento del fluido (densidad, calor especifico, viscosidad, conductividad
térmica, etc.), ya sea constante o dependiente de la temperatura. Mas adelante

se explican con detalle estos aspectos

3.4. Convergencia iterativa

Como ya se coment6 anteriormente, para resolver las ecuaciones de gobierno
del flujo hay que realizar un proceso de calculo iterativo. Durante el proceso de
iteracion para obtener la solucion del problema, es necesario controlar que el
algoritmo de célculo converge hacia la solucion final (es decir, obtiene cada vez
soluciones mas aproximadas a la solucion final cuando se incrementa el nimero
de iteraciones), ya que el cédigo puede no converger, y por tanto, no

estabilizarse en ningun valor aunque continde iterando de forma infinita.
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3.4.1. Residuos

Los residuos son una de las herramientas mas importantes a la hora de controlar
la convergencia durante el proceso iterativo. Estos, de modo general,
representan la diferencia entre los valores de las variables a resolver entre dos
iteraciones. Si un codigo converge, estas diferencias tienden a reducirse hasta
alcanzar un valor muy pequefio en el que se estabilizan. En un caso ideal,
deberia hacerse cero, pero los ordenadores tienen precision finita, por lo que se
puede conseguir que los residuos se estabilicen en torno a seis 6rdenes de
magnitud respecto a los valores iniciales 10 (precisién simple) o incluso valores
préximos a los doce érdenes de magnitud 10712 (precisién doble), pero nunca se

conseguiran que se hagan cero.

En funcion del solver que se emplee, los residuos se definen de diferente formo.
A continuacion se describen los residuos que Fluent emplea para el solver

segregado y el solver acoplado.

Definicion de los residuos para el solver segregado

Después del proceso de discretizacion de las ecuaciones, la ecuacién del
transporte linealizada y particularizada para cada celda P queda de la siguiente

forma,
a‘p¢p = Zanb¢nb + b ( 336 )
nb

donde ap, es el coeficiente central de la celda P, an, son los coeficientes de las

celdas vecinas y b es la contribucion constante del término de la fuente

S¢(S =S¢ +554).

Por lo tanto, la ecuacion (3.36) puede ponerse como,
a,=> a,—-Sp (3.37)
nb

El residuo R? calculado por Fluent en el solver segregado es la suma de las
diferencias entre los términos de la ecuacion (3.36) para todas las celdas P del
dominio computacional, como se muestra en la ecuacion (3.38). A este valor de

los residuos se le conoce como residuos no escalados,
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RY= S (3.38)

celdas

zanb¢nb +b— ap¢p

nb

En general, es dificil evaluar la convergencia basandose en los resultados
obtenidos para los residuos definidos segun la ecuacion (3.38), ya que es dificil
saber a priori, cual puede ser un valor aceptable de estos residuos para

considerar que el cédigo ha convergido.

Para solucionar este problema, se emplean los residuos escalados, definidos

como,

R¥ _ 22t +0 -0t (3.39)
Zap¢p

celdas

donde el valor de ¢, que aparece en el denominador se sustituye por vp para

poder obtener los residuos de la ecuacion de cantidad de movimiento.

Para la ecuacion de continuidad los residuos no escalados se definen como,

R? = Z |Ratio de generaciéon de masa en la celda P| (3.40)

celdas

mientras que los residuos escalados se obtienen mediante,

Cc
Ritgracién,N ( 341 )
R

iteracion5s

siendo el denominador el mayor de los residuos d continuidad en valor absoluto

obtenidos durante las cinco primeras iteraciones.

Definicion de los residuos para el solver acoplado

Los residuos par el solver acoplado se definen como la variacion con el tiempo
de una magnitud a conservar (W). El valor RMS de los residuos es la raiz
cuadrada de la media de los cuadrados de los valores de los residuos en cada

celda del domino, es decir,
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SRSy (342)

donde la variacion de W con el tiempo hace referencia a la evolucion de la
magnitud a conservar con el numero de iteraciones. La ecuacion (3.42) es la

expresion de los residuos no escalados para el solver acoplado.

Los valores de los residuos para las ecuaciones que el solver segregado
resuelve de forma secuencial (turbulencia y radiacion) son los mismos que los

descritos anteriormente para el solver segregado.

En general, igual que ocurria en el solver segregado, es dificil evaluar la
convergencia basandose en los valores de los residuos obtenidos mediante la
ecuacion (3.42) Por ello, se emplean también, los residuos escalados, que

vienen dados por,

RW,iteracién,N ( 343 )
R

W iteracion5

siendo el denominador el mayor de los residuos en valor absoluto obtenidos

durante las cinco primeras iteraciones.

3.4.2. Evaluacion de las magnitudes fluidas durante el proceso de

calculo iterativo

Después de cada iteracion o paso temporal, se pueden calcular y monitorizar por
pantalla los valores de las magnitudes fluids sobre un plano o punto del dominio
computacional, de modelo que se pueda observar la evolucion de estas durante
el proceso iterativo. Para obtener valores de dichas magnitudes se pueden

emplear distintas técnicas de célculo (Report Type):
Area: calcula el valor del area asociada a la superficie a evaluar.
Integral: integra el valor de la magnitud seleccionada sobre una superficie.

Area-Weigthed Average: calcula la media de la magnitud ponderandola con

el aresa de las distintas celdas que constituyen la superficie.

Flow Rate: calcula el flujo de la magnitud a través de la superficie.
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Mass Flow Rate: calcula el flujo mésico de la magnitud a través de la

superficie.

Mass-Weighted Average: calcula la media de la magnitud a través de la

superficie.
Sum: calcula la suma de los valores de una magnitud sobre una superficie.

Facet Average: calcula el valor medio de los valores de la magnitud en las

celdas que conforman la superficie.

Facet Minimum: calcula el minimo valor de los valores de la magnitud en

las celdas de la superficie.

Vertex Average: calcula el valor medio de los valores de la magnitud en los

nodos que conforman la superficie.

Vertex Maximun: calcula el maximo valor de los valores de la magnitud en

los nodos de la superficie.

La monitorizacion dindmica de una magnitud fluida determinada empleando
alguno de los promediados anteriores es una herramienta que se puede emplear
como criterio adicional (ademas de los residuos) para comprobar la convergencia
iterativa. Cuando el proceso es convergente, los valores de las magnitudes
convergen, y por tanto, a parte de la reduccion de los residuos, debe producirse

la estabilizacién y convergencia de las magnitudes monitorizadas.

Otra forma de comprobar la convergencia es la realizacién de balances de masa
y de energia globales sobre el dominio computacional durante el proceso de
calculo. Para ello se emplea el comando Flux Reports seleccionando la opcién
Mass Flow Rate para el caso de balance de masa (calcula el producto de la
densidad, el vector velocidad y el area de la celda en cuestion sobre las
superficies, en kg/s) y Total Heat Transfer Rate para el balance de energia
(calcula la suma de los calores de conveccion y radiacion sobre todas las
superficies en W). Previamente se deben haber creado las superficies
necesarias que conforman el contorno de la geometria, para poder
seleccionarlas y aplicar sobre éstas uno de los balances, el cual, debe tender a
reducirse hasta unos valores muy préximos a cero, que vendran condicionados

por la precision de calculo y el refinamiento de la malla empleados.
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3.4.3. Criterios de convergencia

No existe un criterio universal para evaluar la convergencia de un cédigo de CFD.
Por ello, para evaluar la convergencia durante el proceso iterativo de calculo, se
empleard una combinacion de los resultados obtenidos para los residuos
escalados, la convergencia de alguna magnitud de interés en un plano o un punto
determinado y los balances de masa y energia globales sobre el dominio
computacional, de modo que los resultados obtenidos sean suficientemente
completos y fiables. A continuacion, se describen de manera general premisas o
condiciones que deben cumplir los parametros anteriores para que se pueda

asegurar la convergencia del codigo:

Residuos escalados: deben ir decreciendo con el nidmero de iteraciones
hasta alcanzar valores del orden de 1012 para continuidad y 10-1¢ para las

tres componentes del vector velocidad y la energia.

Magnitudes fluidas: debe observarse la estabilizacién y convergencia de

todas las magnitudes fluidas monitorizadas durante el proceso de célculo.

Balance de masa global: debe cumplirse con un error del orden de 1016

kg/s al final del proceso iterativo.

Balance de energia global: debe cumplirse con un error del orden de 104
W para el problema térmico (valor suficientemente pequefio respecto a los
valores de los flujos de calor y energias que aparecen en este problema) y

un error del orden de 10-8 W para el problema fluidodindmico.
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multifasicos en FLUENT

4.1. Introduccion

Un gran numero de flujos encontrados en la naturaleza y la tecnologia son una
mezcla de fases. Fases fisicas de la materia son de gas, liquido y sélido, pero el
concepto de fase en un sistema de flujo multifase se aplica en un sentido mas
amplio. En el flujo multiple, una fase se puede definir como una clase de material
gue tiene una respuesta inercial particular a la interaccion con el flujo y el campo
potencial en el que esta inmerso. Por ejemplo, particulas sélidas de diferentes
tamafnos del mismo material pueden ser tratadas como diferentes fases, ya que
cada conjunto de particulas con el mismo tamafio tendra una respuesta dindmica

similar a la del campo fluido.

4.1.1. Regimenes de Flujo Multifasico

Los regimenes de flujo multifase se pueden agrupar en cuatro categorias: los
flujos de gas-liquido o liquido-liquido; flujos de gas-sélido; flujos de liquido-sélido;

y los flujos trifasicos.

Flujos Gas-Liquido o Liquido-Liquido
Los siguientes regimenes son flujos gas-liquido o liquido-liquido:

Flujo burbujeante: Este es el flujo de burbujas gaseosas o liquidas discretas

en un fluido continuo.
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Flujo de gotas: Este es el flujo de gotas de fluido discreto en un gas

continuo.
Flujo de babosa: Este es el flujo de burbujas grandes en un fluido continuo.

Flujo de superficie libre: Este es el flujo de fluidos inmiscibles separado por

una interfaz claramente definida.

Flujos Gas-Solido

Los siguientes regimenes son los flujos de gas-solido:

Flujo cargado de particulas: Este es el flujo de particulas discretas en un

gas continuo.

Transporte neumatico: Este es un patron de flujo que depende de factores
tales como la carga solida, nimeros de Reynolds, y propiedades de las
particulas. Patrones tipicos son el flujo de dunas, flujo de lodo, y el flujo

homogéneo.

Lecho fluidizado: Este consiste en un cilindro vertical que contiene
particulas, en el que se introduce un gas a través de un distribuidor. El gas
ascendente a través del lecho suspende las particulas. Dependiendo de la
velocidad de flujo de gas, aparecen burbujas y se elevan a través del lecho,

la intensificando la mezcla dentro del lecho.

Flujos Liquido-Solido

Los siguientes regimenes son los flujos de liquido-sdlido:
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Flujo en suspension: Este flujo corresponde al transporte de particulas en
liquidos. ElI comportamiento fundamental de los flujos de liquido-sélido
varia con las propiedades de las particulas sélidas con respecto a las del
liquido. En estos flujos, el nUmero de Stokes es normalmente menor que 1.
Cuando el numero de Stokes es mayor que 1, la caracteristica del flujo es

fluidizacion liquido-sélido.

Hidrotransporte: describe la distribucion densa de particulas sélidas en un

liquido continuo.
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Sedimentacion: escribe una alta columna que contiene inicialmente una
mezcla uniforme de particulas dispersas. En la parte inferior, las particulas
se ralentizara y forman una capa de lodo. En la parte superior, aparecera

una interfaz clara, y en el centro existira una zona de sedimentacion

constante.
slug flow bubbly, droplet, or
particle-laden flow
| 1
| |
stratified / free-surface flow pneumatic transport,

hydrotransport, or slurry flow

sedimentation fluidized bed

Figura 4.1 Tipos de flujos bifasicos

59



Capitulo 4. Simulacién numérica de flujos multifasicos en FLUENT

4.1.2. Ejemplos Sistemas Multifasicos

Algunos ejemplos especificos se listan a continuacion

Ejemplos de flujo burbujeante incluyen amortiguadores, aireacion, bombas

de elevacion de aire, cavitacion, evaporadores, flotacion y depuradores.

Ejemplos de flujo de gotas incluyen amortiguadores, atomizadores,
camaras de combustion, bombeo criogénico, secadoras, evaporacion,

enfriamiento de gases y depuradores.

Ejemplos de flujo babosa incluyen gran movimiento de burbujas en las

tuberias o tanques.

Ejemplos de superficie libre y flujo estratificado incluyen las salpicaduras
en los dispositivos de separacion en alta mar asi como la ebullicion y

condensacion en los reactores nucleares.

Ejemplos de flujo cargado de particulas incluyen separadores ciclénicos,
clasificadores de aire, colectores de polvo, y los caudales ecolégicos

cargados de polvo.

Ejemplos de transporte neumatico incluyen el transporte de polvos de

cemento, granos, y metal.

Ejemplos de lecho fluidizado incluyen reactores de lecho fluidizado

circulante y lechos fluidizados.

Ejemplos flujo de la suspensién incluyen el transporte en suspension y de

procesamiento de minerales

Ejemplos de hidrotransporte incluyen sistemas de fluidos biomédicos y

sistemas fisicoquimicos de procesamiento de minerales

Ejemplos de sedimentacion incluyen el procesamiento de minerales.

4.2. Eleccion de un modelo multifasico

El primer paso en la solucion de cualquier problema multifasico es determinar
cudl de los regimenes se aproxima lo maximo posible para la determinacién de

modelos adecuados para cada régimen.
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4.2.1. Simulaciones modelos multifasicos

Los avances en la mecéanica de fluidos computacional han proporcionado la base
para una mayor comprension de la dinamica de flujos multifasicos. Actualmente

hay dos enfoques para el calculo numérico de flujos multifasicos:
El enfoque de Euler-Lagrange

El enfoque de Euler-Euler.

Modelo Euler-Euler

En el enfoque de Euler-Euler, las diferentes fases se tratan mateméaticamente
como interpeneting continua. Dado que el volumen de una fase no puede ser
ocupado por las otras fases, se introduce el concepto de fraccién de volumen
fasico. Estas fracciones de volumen se supone que son funciones continuas de
espacio y tiempo y su suma es igual a uno. Las ecuaciones de conservacion para
cada fase se derivan para obtener un conjunto de ecuaciones, que tienen una
estructura similar para todas las fases. Estas ecuaciones estan cerradas,
proporcionando relaciones constitutivas que se obtienen a partir de informacion

empirica, o, en el caso de flujos granulares, por aplicacion de la teoria cinética.
En FLUENT, tenemos tres modelos multifase Euler-Euler diferentes:

El modelo Volumen of Fluid (VOF),

El modelo Mixture,

El modelo Eulerian.

Modelo VOF

El modelo VOF es una técnica de seguimiento de superficie aplicada a un malla
euleriana fija. Esta disefiado para dos o mas fluidos inmiscibles donde la posicion
de la interfaz entre los fluidos es de interés. En el modelo VOF, un Unico conjunto
de ecuaciones de momento es compartida por los fluidos, se realiza un
seguimiento en todo el dominio de la fraccion de volumen de cada uno de los
fluidos en cada celda computacional. Aplicaciones del modelo VOF incluyen
flujos estratificados, flujos de superficie libre, llenado, chapoteando, el

movimiento de grandes burbujas en un liquido, el movimiento del liquido después
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de una rotura de presas, prediccion de rotura de chorros y el seguimiento

constante o transitoria de cualquier interfaz liquido-gas.

Modelo Mixture

El modelo Mixture esta disefiado para dos o mas fases fluidas (o particulas).
Como en el modelo Eulerian, las fases se tratan como interpenetrating continua.
El modelo de mezcla resuelve la ecuacion de momentum de mezcla y prescribe
velocidades relativas para describir las fases dispersas. Aplicaciones del modelo
de mezcla incluyen flujos de particulas cargadas de baja carga, los flujos
burbujeantes, sedimentacion y separadores ciclonicos. El modelo de mezcla
también se puede utilizar sin las velocidades relativas de las fases dispersas

para modelar flujo multifasico homogéneo.

Modelo Eulerian

El modelo Eulerian es el mas complejo de los modelos multifase en FLUENT.
Soluciona un conjunto de n ecuaciones de momentum y continuidad de para
cada fase. El acoplamiento se logra a través de los coeficientes de intercambio
de presiony de interfase. La forma en que este acoplamiento se maneja depende
del tipo de las fases que intervienen; los flujos granulares (solido-fluido) se
manejan de manera diferente que los no granulares (fluido-fluido) flujos. Para
flujos granulares, las propiedades se obtienen de la aplicacién de la teoria
cinética. El intercabio de momentum entre las fases depende también del tipo de
mezcla que se estd modelando. Las UDFs definidas por el usuario de Fluent le
permiten personalizar el célculo del cambio de impulso. Aplicaciones del modelo
multifase Eulerian incluyen columnas de burbujas, tubos verticales, suspension

de particulas y lechos fluidizados.

Comparacién de modelos

En general, una vez que haya determinado el régimen de flujo que representa
mejor su sistema de mdultiples fases, puede seleccionar el modelo apropiado

basandose en las siguientes directrices:
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Para flujo burbujeante, flujos por goteo, y los flujos cargados de particulas
en el que las fases se mezclan y / o fracciones de volumen de la fase
dispersa superan el 10%, se debe utilizar el modelo de Mixture o el modelo

Eulerian.
Para flujos babosa, debe utilizarse el modelo VOF.
Para flujos estratificados y de superficie libre debe utilizarse el modelo VOF.

Para el transporte neumatico, debe utilizarse el modelo Mixture para el caso

de flujo homogéneo o el modelo Eulerian para caso de flujo granular.

Para lechos fluidizados, debe utilizarse el modelo Eulerian para el flujo

granular.

Para flujos de lodos y el hidrotransporte, debe utilizarse el modelo Mixture

o el modelo Eulerian.
Para el caso de sedimentacion debera utilizarse el modelo Eulerian.

En general, para flujos multifasicos complejos que involucran a multiples
regimenes de flujo, se debe seleccionar el aspecto del flujo que es de mayor
interés, y elegir el modelo que sea mas adecuado para ese aspecto del flujo. Hay
gue tener en cuenta que la precision de los resultados no sera tan buena como
para flujos que involucran sélo un régimen de flujo, ya que el modelo se estara
utilizando tendrd validez s6lo para una parte de la corriente que se esta

modelando.

Tal y como se ha discutido en esta seccion, el modelo VOF es apropiado para
los flujos estratificados o de superficie libre, y la mezcla y los modelos de Euler
son apropiados para los flujos en el que las fases se mezclan o se separany /o
fracciones de volumen de la fase dispersa superan el 10%. (Flujos en el que las
fracciones en volumen de la fase dispersa son menores o iguales al 10% puede

ser modelado utilizando el modelo de fase discreta (DFM))

Para elegir entre el modelo Mixture y el modelo Eulerian, debe considerarse los

siguientes aspectos:

Si hay una amplia distribucién de las fases dispersas (es decir, si las
particulas varian en tamafio y las particulas mas grandes no se separan

del campo de flujo primario), el modelo Mixture puede ser preferible (es
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decir, menos caro computacionalmente). Si las fases dispersas se

concentran solo en porciones del dominio, debe utilizar el modelo Eulerian.

Si las leyes de arrastre en la interfase que son aplicables al sistema
analizado estan disponibles (ya sea dentro de FLUENT o por medio de una
funcién definida por el usuario (udf)), el modelo Eulerian generalmente
puede proporcionar resultados mas precisos que el modelo de Mixture. A
pesar de que se pueden aplicar las mismas leyes de arrastre para el modelo
Mixture, tal y como también es valido para una simulacién Eulerian no
granular, si no se conocen las leyes de arrastre en interfase o su
aplicabilidad al sistema estudiado es cuestionable, el modelo de Mixture
puede ser una mejor opcion. Para la mayoria de los casos con particulas
esféricas, entonces la ley Schiller-Naumann es mas que adecuada. Para

los casos con particulas no esféricas, se puede definir una UDF.

Para resolver un problema mas sencillo, que requiere menos esfuerzo
computacional, el modelo de Mixture puede ser una mejor opcién, ya que
resuelve un menor nimero de ecuaciones que el modelo Eulerian. Si la
precision es mas importante que el esfuerzo computacional, el modelo
Eulerian es una mejor opcién. Sin embargo, hay que tener en cuenta que
la complejidad del modelo Eulerian puede hacer que sea menos

computacionalmente estable que el modelo de mezcla.

4.3. Modelo tedrico Volume of Fluid (VOF)

4.3.1. Resumen y limitaciones del modelo VOF

Resumen

El modelo VOF puede modelar dos o0 mas liquidos inmiscibles por la solucion de
un anico conjunto de ecuaciones de momento y el seguimiento de la fraccion de
volumen de cada uno de los fluidos en todo el dominio. Las aplicaciones tipicas
incluyen la prediccion de ruptura de chorros, el movimiento de grandes burbujas
en un liquido, el movimiento del liquido después de una rotura de presas, y el

seguimiento constante o transitorio de cualquier interfaz liquido-gas.
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Limitaciones

Las siguientes restricciones se aplican al modelo VOF en FLUENT:

Debe utilizar el solver pressured-based. El modelo VOF no esta disponible

con el solver density-based.

Todos los voliumenes de control deben llenarse con ya sea una sola fase
fluida o una combinacion de fases. El modelo VOF no permite regiones

vacias sin ningun tipo de fluido en ellas.

Solo una de las fases se puede definir como un gas ideal compresible. No
hay ninguna limitacion sobre el uso de liquidos compresibles utilizando
funciones definidas por el usuario UDFs.

Stremwise periodic flow (ya sea especificando la ratio de flujo de masa o

caida de presién) no puede ser modelado cuando se utiliza el modelo VOF.

La formulacion second-order implicit time-stepping no se puede utilizar con

el esquema explicito VOF.

Cuando se rastrean particulas en paralelo, el modelo de DPM no se puede
utilizar con el modelo VOF si la opcion de memoria compartida esta
habilitada.

Calculos estado estacionario y transitorio en VOF

La formulacién VOF en FLUENT se utiliza generalmente para calcular una
solucion en funcion del tiempo, aunque también es posible realizar un calculo en
estado estacionario. Un calculo VOF en estado estacionario es sensato solo
cuando la solucién es independiente de las condiciones iniciales y cuando hay
condiciones de contorno de entrada de flujo de diferentes para cada una de las
fases. Por ejemplo, de la superficie libre en el interior de una taza en rotacién
depende del nivel inicial del fluido, tal problema debe ser resuelto usando la
formulacion dependiente del tiempo. Por otro lado, el flujo de agua en un canal
con una region de aire en la parte superior y una entrada de aire separada se

puede resolver con la formulacién de estado estacionario.
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La formulacion VOF se basa en el hecho de que dos o mas fluidos (o fases) no
son interpenetrantes. Para cada fase adicional que se agrega al modelo, se
introduce una nueva variable: la fraccion de volumen de la fase en la celda
computacional. En cada volumen de control, las fracciones en volumen de todas
las fases suman la unidad. Los campos para todas las variables y las
propiedades son compartidos por las fases y representan valores de volumen
promediado, siempre y cuando la fraccion de volumen de cada una de las fases
gue sea conocido en cada ubicacion. Por lo tanto las variables y propiedades en
cualquier celda dada son o bien puramente representativo de una de las fases,
o0 el representante de una mezcla de las fases, dependiendo de los valores de
fraccion de volumen. En otras palabras, si la fraccion de volumen del fluido g**

en la celda se denota como a,, entonces las tres condiciones siguientes son

posibles:
a, = 0 ; la celda esta vacia del fluido q*".
a, = 1;la celda esta llena del fluido g“*.

0 <a,; <1, laceda contiene la interfaz entre el fluido qt" y el resto de

fluidos.

En funcion del valor local de o, las propiedades y valores apropiadas seran

asignadas a cada volumen de control dentro del dominio.

4.3.2. Ecuacion de la fraccion volumétrica

El seguimiento de la interfaz (s) entre las fases se lleva a cabo por la solucién de
una ecuacion de continuidad para la fraccién de volumen de una (o0 mas) de las

fases. Para la fase de q'"* esta ecuacion tiene la siguiente forma:

n

1|0 5 . .

E a(“qpq) + Vi (agpg Uq) = Se, T Z(mpq — Tigp) (4.1)
p=1
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donde mg, es la masa transferida desde la fase q a la fase p y m,,, es la masa

transferida desde la fase p a la fase q.

Por defecto el término S, €N la ecuacion (4.1) es cero pero se puede definir una
constante o introducir una funcion definida por el usuario
La ecuacion de la fraccion de volumen no se resolvera para la fase primaria; la

fraccion de volumen de la fase primaria se calcula en base a la siguiente

restriccion:

Zn:aqzl (4.2)

q=1

La fraccion ecuacion de volumen puede ser resuelto, ya sea a través de

discretizacion implicito o explicito tiempo.

Esquema Implicit

Cuando se utiliza el esquema Implicit para una discretizacién tiemporal, Fluent
utiliza esquemas estandar de interpolacion de diferencias finitas, QUICK, Second
Order Upwind y First Order Upwind, y Modified HRIC para obtener los flujos de

cara para todas las células, incluidas las que cerca de la interfaz.

n+1  n+1 __

a an n
g Pq qPq v+ Z(p(r;+1U}l+1a3}1)
f

At
(4.3)

n
= [Saq t+ Z(mpq - mqp) 4
p=1

Dado que esta ecuacion requiere los valores de fraccion de volumen en el paso
de tiempo actual (en lugar de en el paso anterior, como para el esquema
explicito), se resuelve iterativamente una ecuacion de transporte escalar
estandar para cada una de las fracciones de volumen de la fase secundaria en

cada paso de tiempo.

El esquema implicito se puede utilizar para ambos calculos dependientes del

tiempo y de estado estacionario.
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Esquema Explicit

En el enfoque Explicit, FLUENT usa esquemas de interpolacion de diferencias
finitas estandar que se aplican a los valores de fraccion de volumen que se

calcularon en el paso de tiempo anterior.

agtpgt = agod . (4.4)
AL V+ Z(qu}lag,f) = Z(mpq —Tigp) + Sag |V '
f p=1
donde

n+1 = indice de nuevo paso de tiempo (actual)
n = indice paso de tiempo anterior

a, ¢ = valor nominal de la fraccién de volumen ¢**, calculado a partir de los

esquemas first o second-order upwind, QUICK, modified HRIC, o CICSAM.
V =volumen de la celda.

Ur = volumen de flujo a través de la cara, basado en la velocidad normal

Esta formulacion no requiere solucion iterativa de la ecuacion de transporte

durante cada paso de tiempo, como es necesario para el esquema Implicit.

Importante: Cuando se utiliza el esquema Explicit, debe ser calculada una

solucion dependiente del tiempo.

Cuando se utiliza el esquema Explicit para discretizacién tiemporla, los flujos-
cara puede ser interpolados, ya sea usando la reconstruccién de la interfaz o
usando un esquema de discretizacion volumen finito. Los esquemas de
reconstruccién disponibles en FLUENT son Geo-Reconstruct y Donor-Acceptor.
Los esquemas de discretizacion disponibles con el esquema Explicit para VOF
son First Order Upwind, Second Order Upwind, CICSAM, Modified HRIC, y
QUICK.

Interpolacion en las proximidades de la interfaz

La Formulacion de control-volumen utilizada por FLUENT requiere que la
conveccion y difusién flujos a través de las caras de volumen de control sean
computadas y equilibrada con términos fuente dentro del volumen de control en

s

Sl.
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En los esquemas de Geo-reconstruct y Donor-acceptor, FLUENT se aplica un
tratamiento de interpolacion especial a las celdas que se encuentran cerca de la
interfase entre dos fases. La figura siguiente muestra una forma de la interfaz

real, junto con las interfaces asumidas durante el calculo por estos dos métodos.

El esquema Explicit y el esquema Implicit tratan estas celdas con la misma
interpolacion que las celdas que estan completamente llenas de una fase o de
la otra (es decir, utilizando el estandar contra el viento (esquemas Standard
Upwind, Second-Order Upwind, QUICK, modified HRIC o CICSAM) en vez de

aplicar un tratamiento especial.

/ i
7 actual interface shape
/ -
interface :=_|‘|ap1_' represented b}'
the geometric reconstruction
| ( piecewise-linear) scheme

interface shape represented by
the donor-acceptor scheme

Figura 4.2 Interpolaciones en la interfaz
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Esquema Geometric Reconstruction

En el enfoque de Geometric Reconstruction, los esquemas de interpolacion
estandar que se utilizan en FLUENT se utilizan para obtener los flujos cara cada
vez que una celda se llena completamente con una fase u otra. Cuando la celda
esta cerca de la interfase entre dos fases, se utiliza el esquema Geo-

Reconstruct.

El esquema de Geo-Reconstruct representa la interfaz entre fluidos utilizando un
enfoque lineal a tramos. En FLUENT este esquema es el mas preciso y es
aplicable para mallas no estructuradas generales. El esquema de Geo-
Reconstruct se generaliza para mallas no estructuradas a partir de la obra de
Youngs. Se asume que la interfaz entre dos fluidos tiene una pendiente lineal
dentro de cada célula, y utiliza esta forma lineal para el calculo de la adveccion
de fluido a través de las caras de células.

El primer paso en este esquema de reconstruccion es el célculo de la posicién
de la interfaz lineal con respecto al centro de cada célula parcialmente llena, en
base a informacion sobre la fraccién de volumen y sus derivadas en la célula. El
segundo paso es el calculo de la cantidad adveccion de fluido a través de cada
cara usando la representacion computarizada de la interfaz lineal y la
informacion acerca de la distribuciéon normal y tangencial de velocidad en la cara.
El tercer paso es el célculo de la fraccién de volumen en cada celda utilizando el
balance de los flujos calculados durante el paso anterior.

Importante: Cuando se utiliza el esquema de Geometric Reconstruct, debe ser
calculada una solucién dependiente del tiempo. Ademas, si se esta utilizando
una malla de conformacion (es decir, si los lugares de nodos de malla son
idénticos en los limites donde dos subdominios confluyen), debe asegurarse de
gue no existen (de espesor cero) muros a dos caras dentro del dominio. Si los

hay, tendran que ser cortadas.

Esquema Donor-Acceptor

En el enfoque de Donor-Acceptor, los esquemas de interpolacion estandar que
se utilizan en FLUENT se utilizan para obtener los flujos cara vez que una celda
se llena completamente con una fase u otra. Cuando la celda esta cerca de la

interfase entre dos fases, un esquema de "donor-acceptor” se utiliza para
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determinar la cantidad de fluido advectado través de la cara. Este esquema
identifica una celda como donante de una cantidad de fluido de una fase y otra
(vecino) celda como el aceptoadora de la misma cantidad de liquido, y se utiliza
para evitar la difusibn numérica en la interfase. La cantidad de liquido de una
fase que puede ser trasladada por conveccion a través de un limite de la celda
esta limitada por un minimo de dos valores: el volumen de llenado en la célula

donante o el volumen libre en la célula aceptadora.

La orientacion de la interfaz también se utiliza en la determinacion de los flujos
de la cara. La orientacion interfaz es horizontal o vertical, dependiendo de la
direccion del gradiente de la fraccion de volumen de la fase q** dentro de la
celda, y la de la celda vecina que comparte la cara en cuestion. Dependiendo de
la orientacion de la interfaz, asi como su movimiento, los valores de flujo se
obtienen por devanado puro, arrollamiento puro, o alguna combinacién de los

dos.

Cuando se utiliza el esquema donor-acceptor, debe ser calculada una solucion
dependiente del tiempo. Ademas, el esquema de donor-acceptor sélo puede
utilizarse con mallas de cuadrilateros o hexaedros. Ademas, si se esta usando
una malla de conformacion (es decir, si los lugares de nodos de malla son
idénticos en los limites donde dos subdominios cumplen), debe asegurarse de

gue no existen (de espesor cero) muros a dos caras dentro del dominio.

Esquema Compressive Interface Capturing Scheme for Arbitrary Meshes
(CICSAM)

El esquema Compressive Interface Capturing Scheme for Arbitrary Meshes
(CICSAM), es un esquema de diferenciacién de alta resolucion. ElI esquema
CICSAM es particularmente adecuada para flujos con altos ratios de
viscosidades entre las fases. CICSAM se implementa en FLUENT como un
esquema explicito y ofrece la ventaja de producir una interfaz que es casi tan

fuerte como el esquema de Geo-Reconstruct.

4.3.3. Propiedades de los fluidos

Las propiedades que aparecen en las ecuaciones de transporte se determinan

por la presencia componentes de las fases en cada volumen de control. En un
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sistema de dos fases, por ejemplo, si las fases estan representados por los
subindices 1y 2, y si esta siendo rastreado la fraccion de volumen de la segunda
de ellas, la densidad en cada celda esta dada por

p=azp, +(1—az)p, (4.5)

En general, para un sistema de n-fases, la fraccion de volumen promediada toma

la siguiente forma:

p=Zaqpq (4.6)

Todas las demas propiedades (por ejemplo, viscosidad) se calculan de esta

manera.

4.3.4. Ecuacion de Momentum

Una sola ecuacion de Momentum se resuelve en todo el dominio, y el campo de
velocidad resultante se comparte entre las fases. La ecuacion, se muestra a
continuacion, es dependiente de las fracciones en volumen de todas las fases a
través de las propiedades p y p.
0 -
= (p¥) + V- (p39) = —Vp+V - [u(V5 + V"] + pg + F (4.7)
Una limitacion es que en los casos en los que existen grandes diferencias de

velocidad entre las fases, la exactitud de las velocidades calculadas cerca de la

interfaz puede verse afectada negativamente.

Hay que tener en cuenta que si el ratio de la viscosidad es mas de 1000, esto
puede llevar a dificultades de convergencia. El esquema de la captura de interfaz
de compresién para mallas arbitrarias (CICSAM) es adecuado para flujos con
altas proporciones de viscosidades entre las fases, resolviendo asi el problema

de la mala convergencia.

4.3.5. Ecuacion de Energia

La ecuacion de la energia, también compartida entre las fases, es
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%+V-(ﬁ(pE+p)) = V- (keysVT) + Sy (48)

El modelo VOF trata de energia, E, y la temperatura, T, como variables de masa

promediada:

_ Xg=1%PqE, (4.9)

E
n
q=1%qPq

donde Eq para cada fase se basa en el calor especifico de esa fase y la
temperatura compartida.

Las propiedades p y keff (conductividad térmica efectiva) son compartidas por
las fases. El término, Sh, contiene las contribuciones de la radiacion, asi como

cualesquiera otras fuentes de calor volumétricas.

Al igual que con el campo de velocidades, la exactitud de la temperatura cerca
de la interfaz se limita en los casos en los que existen grandes diferencias de
temperatura entre las fases. Estos problemas también surgen en los casos en
gue las propiedades varian en varios 6rdenes de magnitud. Por ejemplo, si un
modelo incluye metal liquido en combinacién con aire, las conductividades de

los materiales pueden diferir.
4.3.7 Dependencia temporal

Para los céalculos VOF dependientes del tiempo, la ecuacién de fraccion
volumétrica se resuelve usando un esquema timemarching explicito. FLUENT
refina automaticamente el paso de tiempo para la integracién de la ecuacion de
la fraccion de volumen, pero puede influir en este célculo mediante la

modificacion del niUmero de Courant.

4.4. Teoria Mixture Model

4.4.1. Resumen y limitaciones de modelo Mixture

Resumen

El modelo de Mixture es un modelo simplificado de fases multiples que se puede

utilizar de diferentes maneras. Puede ser utilizado para modelar los flujos
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multifase donde las fases se mueven a diferentes velocidades, pero asumir
equilibrio local sobre escalas espaciales de longitud corta. Puede ser utilizado
para modelar flujos multifasicos homogéneos con acoplamiento fuerte y las fases
se mueve a la misma velocidad y, por ultimo, se utiliza el modelo Mixure para

calcular la viscosidad no newtoniana.

El modelo Mixture puede modelar n fases (liquido o particular) resolviendo el
impulso, la continuidad y ecuaciones de energia para la mezcla, las ecuaciones
de la fraccién de volumen de las fases secundarias y expresiones algebraicas
para las velocidades relativas. Las aplicaciones tipicas incluyen la
sedimentacion, separadores ciclénicos, los flujos de particulas cargadas de baja
carga, y los flujos burbujeantes, donde la fraccion de volumen de gas sigue

siendo baja.

El modelo de mezcla es un buen sustituto para el modelo multifase Eulerian en
muchos casos. Un modelo multifase completo puede no ser factible cuando
existe una amplia distribucion de la fase particulada o cuando las leyes en la
interfase son desconocidos o su fiabilidad puede ser cuestionada. Un modelo
mas simple como el modelo de Mixture se puede realizar, asi como un modelo
de mdltiples fases completo, cuando se resuelven un menor nimero de variables

gue el modelo multifase completo

El modelo Mixture permite seleccionar fases granulares y calcula todas las
propiedades de las fases granulares. Esto es aplicable para los flujos de liquido-

solido.

Limitaciones

Las siguientes limitaciones se aplican al modelo de Mixture en FLUENT:

Debe utilizase el solver pressure-based. EI modelo de Mixture no esta

disponible con el solver density-based.

Sélo una de las fases se puede definir como un gas ideal compresible. No
hay ninguna limitacion sobre el uso de liquidos compresibles utilizando

funciones definidas por el usuario.

Cuando se usa el modelo de Mixture, no se debe modelar de flujo periddico

en sentido de la corriente especificando la tasa de flujo de masa.
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No se puede modelar solidificacion y fusion con el modelo de Mixture.

El modelo de cavitacion (disponible con el modelo de mezcla) no es
compatible con el modelo de turbulencia LES.

No debe utilice la formulacién relativa en combinacion con el MRF y modelo

Mixture).
El modelo Mixture no permite flujos no viscosos.

El modelo de conduccion de shell para las paredes no se permite con el

modelo de Mixture.

Cuando se realiza el seguimiento de particulas en paralelo, no debe
utilizarse el modelo DPM con el modelo de Mixture si la opcion de memoria
compartida esta habilitada.

El modelo Mixture, al igual que el modelo VOF, utiliza un enfoque de un solo

fluido. Se diferencia del modelo VOF en dos aspectos:

El modelo de mezcla permite que las fases se interpenetren. La fraccion de

volumen a, y a,, para un volumen de control pueden por lo tanto tomar un

valor 0 y 1, dependiendo del espacio ocupado por g fase y fase p.

El modelo Mixture permite que las fases se muevan a diferentes
velocidades, utilizando el concepto de velocidad de deslizamiento. (Hay
gue tenga en cuenta que las fases pueden suponer moverse a la misma
velocidad si asi se especifica, y el modelo de Mizture se reduce entonces

a un modelo multifasico de fases homogénea.)

El modelo Mixture resuelve la ecuacion de continuidad para la mezcla, la
ecuacion de Momentum para la mezcla, la ecuacién de energia para la
mezcla, y la ecuacion fraccion de volumen para las fases secundarias, asi
como expresiones algebraicas para las velocidades relativas (si las fases

se estan moviendo a diferentes velocidades).

4.4.2. Ecuaciones del modelo Mixture.

El modelo de mezcla igual que el modelo VOF sélo usa un conjunto de

ecuaciones. Se diferencia del modelo VOF en dos aspectos:
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El modelo de mezcla permite a las fases ser interpenetrantes. La fraccion de

volumen a, Yy a, para un volumen de control pueden ser igual a cualquier valor

entre 0 y 1, dependiendo del espacio ocupado por la fase qy la fase p.

El modelo de mezcla permite a las fases moverse a diferentes velocidades.

El modelo de mezcla resuelve la ecuacién de conservacion de masa para la
mezcla, la ecuacion del balance de cantidad de movimiento para la mezcla, la
ecuacion de la energia para la mezcla y la ecuacién de la fraccion de volumen
para las fases secundarias, ademas de expresiones algebraicas para las

velocidades relativas (si las fases se mueven a velocidades diferentes).

Ecuacion de conservacion de masa para la mezcla

d . 4.10
a(pm) +V- (mem) =0 ( )
donde:
7 _ Ziea @peli (4.11)
" Pm
y
n (4.12)
Pm = Z Ak Pk
k=1

a;, es la fraccion de volumen de la fase k.
Ecuacioén del balance de cantidad de movimiento para la mezcla

La ecuacion del balance de cantidad de movimiento para la mezcla puede
obtenerse por suma de las ecuaciones individuales de todas las fases. Se

expresa.
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d o SN
gz(pnﬂhn)+'v'(anLnUhJ

= —Vp + V[ (VU + VUL)| + pud + F +V (4.13)
n

) (z akpk(_jdr,k ﬁdr,k) (4.13)
k=1

donde n es el numero de fases, F es la fuerza, y u,,es la viscosidad de la mezcla.

l—fdr,k es la velocidad relativa de la fase secundaria k:

(_jdr,k =0, U, (4.14)
Ecuacién de conservacion de la energia para la mezcla
La ecuacion se define como:
PR n
EZ(“kPkEk) +V- Z (“kﬁk(pkEk + P)) =V- (keffVT) + S (4.15)
k=1 k=1

donde k. res la conductividad efectiva, Y(ay(ky+k,)) donde k, es la

conductividad turbulenta, definida de acuerdo al modelo turbulento utilizado. El
primer término en el lado derecho de la ecuacion representa la transferencia de

energia debida a la conduccién. Sy incluye otras fuentes volumétricas de calor.

p Ui (4.16)
Ep=h ——+—=% :
h kT T2

para fases compresibles, E, = h;, y para fases incompresibles, donde hes la

entalpia de la fase k.

4.5. Modelo Eulerian

4.5.1. Resumen y limitaciones de modelo Eulerian.

Resumen

El modelo multifase Eulerian en FLUENT permite la modelizacion de multiples
fases, pero que interactian entre si. Las fases pueden ser liquidos, gases o

sélidos en casi cualquier combinacion. Un tratamiento Eulerian se utiliza para
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cada fase, en contraste con el tratamiento Eulerian-Lagrange que se utiliza para

el modelo Discrete Phase.

Con el modelo de multiples fases Eulerian, el nimero de fases secundarias so6lo
esta limitado por los requisitos de memoria y comportamiento de convergencia.
Se pueden modelar cualquier nimero de fases secundarias, a condicion de que
haya suficiente memoria disponible. Para flujos multifasicos complejos, sin
embargo, es posible que su solucién esta limitada por el comportamiento de la

convergencia.

El modelo multifase Eulerian de FLUENT no distingue entre flujos multifasicos
liquido-liquido y fluido-sdlido (granular). Un flujo granular es simplemente uno

gue implica al menos una fase que ha sido designada como una fase granular.
La soluciéon FLUENT se basa en lo siguiente:
Una Unica presion es compartida por todas las fases.
Las ecuaciones Momentum y continuidad se resuelven para cada fase.
Los siguientes parametros estan disponibles para las fases granulares:

La Temperatura Granular se puede calcular para cada fase sélida. Puede
seleccionar una formulacién algebraica, una constante, una funcion
definida por el wusuario, o una ecuacion diferencial parcial.
La cizalla en fase soélida y las viscosidades a granel se obtienen mediante
la aplicacion de la teoria cinética de los flujos granulares. La viscosidad de
rozamiento para el flujo modelado granular también esta disponible. Se
pueden seleccionar modelos apropiados y funciones definidas por el
usuario para todas las propiedades.

Estan disponibles varias funciones de coeficiente de arrastre de la
interfase, que son adecuadass para diversos tipos de regimenes

multifasicos.

Esta disponible todo el modelo de turbulencia k-€, y se pueden aplicar a

todas las fases de la mezcla.
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Limitaciones

Todas las funciones disponibles en FLUENT se pueden utilizar en conjuncion

con el modelo multifase Eulerian, a excepcion de las siguientes limitaciones:
El modelo de turbulencia Reynolds Stress no esté disponible.

El Seguimiento Particular (utilizando el modelo de fase dispersa de

Lagrange) interactia so6lo con la fase primaria.

No puede ser modelado el flujo periddico especificando el ratio de masa de
flujo de flujo cuando se utiliza el modelo euleriano (se permite al usuario

especificar una caida de presion).
No se permite el flujo no viscoso.
No se permite la fusion y solidificacion.

Cuando se realiza el seguimiento de particulas en paralelo, el modelo de
DPM no se puede utilizar con el modelo multifase Eulerian si la opcion de

memoria compartida esta habilitada

Para cambiar de un modelo de una sola fase, donde se resuelve un unico
conjunto de ecuaciones de conservacion de momentum, continuidad vy
(opcionalmente) de energia, a un modelo de fases multiples, se deben introducir
juegos adicionales de ecuaciones de conservacion. En el proceso de
introduccidn de éstos conjuntos adicionales de ecuaciones de conservacion, el
conjunto original también debe ser modificado. Las modificaciones implican,
entre otras cosas, la introduccion de las fracciones en volumen de las multiples
fases, asi como mecanismos para el intercambio de cantidad de movimiento,

calor y masa entre las fases.

4.5.2. Ecuaciones del modelo Eulerian

Este modelo, mediante la descripcién del flujo multifasico como continuo
interpenetrante, incorpora el concepto de fracciones de volumen de fase,

denominadas como «, . Las fracciones de volumen representan el espacio

ocupado por cada fase, y las leyes de conservacién de masa y de momento se

cumplen para cada fase individualmente.
El volumen de la fase q, Vg, se define como
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quf @y dV (4.17)
14

donde

i“ﬁl (4.18)

q=1

Ecuacion de conservacion de masa

n
d - ) .
%(“qpq) +V- (“qquq) = Z(mpq - mqp) Y (4.19)
p=1

donde U, es la velocidad de la fase g, m,,se refiere a la transferencia de masa
desde la fase p a la fase q y mg,a la transferencia de masa desde la fase q a la

fase p.

Ecuacion de balance de cantidad de movimiento

d - - o
&(aqquq) +V- (“qququ)

= —a,Vp+ V- Ty +ayp,d
(4.20)

n
+ Z(ﬁpq + 1Mpq ﬁpq — Mgp ﬁqp)

p=1

+ (Fy + Fifog + Fomyg)

Donde 7, es el tensor tensiones de la fase q, ﬁq corresponde a las fuerzas
externas al sistema, ﬁlifth, es la fuerza de sustentacion, ﬁvm,ql es la fuerza de
masa virtual y R,, es la fuerza de interaccion entre las fases. Se debe cumplir
que Rpg = —Rgp Y Rgq = 0

La fuerza de sustentacion se define como:

ﬁlift = —O.Spqaq((_fq - ﬁp) X (V X ﬁq) (4.21)
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La fuerza de masa virtual, que ocurre cuando una fase secundaria p tiene una

aceleracion respecto a la fase primaria g, se define como:

Em = 0.5a,p -

2 deUqg  dpUy (4.22)
dt dt

Ecuacion de conservacion de energia

a —
ot (“qpqhq) + V(aqpq Uqhq)

0pq
BRCAFTS

+%,: VU, — VU, — Vi, + S, (4.23)

n
+ Z(apq + mqphqp)
p=1

Donde h, es la entalpia especifica de la fase q, g, es el flujo de calor, S,es el

término fuente, apqes la intensidad del intercambio de calor entre lafase pyq, y

h,q€s la entalpia de la interfase. El calor intercambiado entre fases debe cumplir

con las siguientes condiciones: Q,q = —Qqp Y Qqq = 0.
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5.1. Introduccion

En este capitulo se va a proceder a la descripcion de los pasos realizados para
la resolucion del problema planteado y la configuracion de un caso en el

programa comercial FLUENT.

5.2. Pasos realizados

5.2.1. Ascenso burbuja de aire en columna lisa vertical

Para familiarizarnos con la resolucion en FLUENT de casos bifasicos aire-agua
partimos de un problema béasico simulando el ascenso de una burbuja de aire en

el interior de una columna.

Para la resolucién de este problema proponemos la malla de la Figura 5.1. En la

gue existe una zona de la superficie donde colocamos la burbuja.

Este caso ha sido resuelto para diferentes diametros de burbuja. Los diametros
de burbuja elegidos han sido 8 y 4mm. Para conseguir los diferentes diametros
de burbuja partiendo de la malla inicial de la burbuja de 8mm creada hemos

escalado x0,5.
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Figura 5.1 Mallado ascenso burbuja de aire

Velocidades de ascenso

La velocidad de ascenso en las simulaciones concuerda con la férmula de

Davies y Taylor correspondiente a grandes burbujas aisladas donde los efectos

(5.1)

0.707,/gd,

de la tension superficial y la viscosidad son despreciables.
Us

U« (m/s)

Usimulacién (M/S)

Diametro(mm)

0,188

0,175

0,133

0,126

Tabla 5.1 Velocidad de ascenso burbuja
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Las velocidades de ascenso de la burbuja varian a lo largo de la ascension de la

burbuja debido a que esta cambia de geometria.

Figura 5.2 Cambios de geometria en el ascenso de la burbuja

5.2.2. Inyeccion lateral aire en columna con deflectores

Una vez conseguida la simulacién del caso anterior se procedio a la busqueda
de la geometria adecuada para la correcta simulacion del reactor. La primera
geometria utilizada para la resolucién del problema (Figura 5.3) constaba de dos
entradas de aire laterales de diametro 5 mm, y una entrada de agua en la seccion

inferior del tubo de diametro 25mm.

T Entrada Agua

- §

Ml +
|
I

R
i=
A

&

€

To
g
I

11

Figura 5.3 Primera geometria utilizada
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La resolucién de la columna anterior present6 diferentes problemas.

a) El aire no se desprende de las entradas laterales cuando inyectamos a
bajas velocidades quedando estancado. Esto imposibilita la
introduccién de aire en las condiciones impuestas para la resolucion del

problema.

b) Al aumentar la velocidad de entrada las burbujas ascienden adheridas
a la pared hasta el primer disco consiguiendo un mezclado deficiente.

Tras los primeros resultados recopilados optamos por una variacion de la
geometria con el fin de obtener mejor mezclado entre fases. Aumentamos el
namero de deflectores y el aire es inyectado por la parte inferior, sin conductos

laterales.

T Entrada Agua

Figura 5.4 Mallado primera geometria utilizada
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5.2.3. Inyeccién aire parte central de la entrada en columna con

deflectores

En la Figura 5.5 izquierda podemos ver la geometria final utilizada. Al no tener
las entradas laterales de aire resolvemos los problemas que nos planteaba la

columna anterior.

Caracteristicas columna

Conducto liso de seccién transversal circular de diametro D = 25 mm, en el que
se insertan separados una distancia L = 37,5 mm, diez discos con orificio, de
diametro interior Do = 10,5 mm y espesor infinitesimal. Dispone de una region de
entrada con una distancia hasta el primer disco Lo = 97,5 mm. En la seccién
inferior de la denominada region de entrada se sitla una entrada de aire en la

parte central con didmetro Do y se sitla la entrada de agua.

Estrategia de resolucion

Partimos de la columna llena de agua. Inyectamos por la parte inferior un caudal
de 1m%s de agua a 20°C y el 15% de aire. El objetivo es llenar nuestra columna
de aire hasta llegar a una solucién cuasi estacionaria. Una vez obtenida esta
solucion se introduce el flujo oscilatorio. Con estas condiciones de operacion se
observa que se desprende una gota de diametro Do cada 12,5 segundos. Este
tiempo necesario es provocado por el conjunto de fuerzas que debe vencer la
burbuja presibn y tensién superficial. Estos tiempos de llenado son
extremadamente grandes. Por lo que tras 90 segundos de simulacién
observando la inercia de llenado de la columna proponemos la solucién inicial

presentada en el apartado siguiente.

87



Capitulo 5. Procesado en FLUENT

. 1; ﬁ T Entrada Agua

L D.
e=r—*—-|'_'|-
* &
N
o
efm =
L

D.
e

preett

Figura 5.5 Geometria final utilizada y solucion inicial propuesta

yAY)

5.2.4. Solucién inicial propuesta

La solucioén inicial propuesta Figura 5.5 derecha corresponde a una situacion
inicial ideal en la que el aire se queda estancado bajo los discos insertados. Esta
solucion podria darse tras un largo periodo de tiempo inyectando aire desde la

zona inferior o al llenar la columna de agua.
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5.3. Preparacion caso final paso a paso

Ejecutar el programa Fluent

Start > Programs > Fluent Inc > FLUENT o bien ejecute el icono que debe
aparecer en el escritorio del PC. Seleccione la opcion 2ddp dentro de la lista de

opciones y luego haga clic en Run.

La opcion 2ddp se utiliza para seleccionar el solver bidimensional de doble
precision. En el solver de doble-precision, cada numero decimal esta
representado por 64 bits, en vez de los 32 bits que se emplean en el solver de
precision sencilla. La opcion de doble precision no aumenta sélo la precision sino
también el rango maximo y minimo que pueden alcanzar las magnitudes que se
van a representar. Obviamente, esta opcion requiere de mas memoria de

calculo.

Importar malla

File>Read>Case... Utilizando el explorer que nos aparece para acceder a su
directorio de trabajo y seleccionar el fichero columna_burbuja.msh. El archivo .msh

ha sido creado con el programa GAMBIT cargando la malla de la Figura 5.6. E

Figura 5.6 Mallado triangular columna final en GAMBIT
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Validar y escalar malla

En primer lugar, hemos de chequear el mallado para asegurarnos que no ha
habido errores ni en la generacion, ni en la exportacion ni en la importacion. Para

ello utilizamos el comando Grid>Check...

Grid Check

Domain Extents:
#-coordinate: min {m)
y-coordinate: min {m}

Uolume statistics:
minimum volume {(m3): 1.916181e-0082
maXimum volume (m3): 8.854592e¢-082

total volume (m3): 5.9062%0e+003

Face area statistics:
minimum face area (m2): 1.398557e-0061
maximum face area (m2): 8.438234e-0801

Checking number of nodes per cell.

Checking number of faces per cell.

Checking thread pointers.

Checking number of cells per face.

Checking face cells.

Checking bridge faces.

Checking right-handed cells.

Checking face handedness.

Checking face node order.

Checking element type consistency.

Checking boundary types:

Checking face pairs.

Checking periodic boundaries.

Checking node count.

Checking nosolwe cell count.

Checking nosolve face count.

Checking face children.

Checking cell children.

Checking storage.

Done .

§.080008008e+008, max (m) = 1.2500008e+081
-1.1680088e+8082, max (m) = 3.625008e+082

Figura 5.7 Chequeado de la malla en FLUENT

En caso de que hubiese algun error, deberia ser detectado por FLUENT en esta
operacion. Compruebe el resultado del chequeo. Si todo esta correcto, proceda
a comprobar el tamafio del mallado mediante el comando Grid>Info>Size

Grid Size

Level Cells Faces Hodes Partitions
5] 179792 271458 914657 1

11 cell zones, 66 face zones.

Figura 5.8 Tamafio de la malla en FLUENT

A continuacion procedemos a escalar la malla mediante el comando
Grid>Scale... Seleccionamos mm y el boton Scale para que las unidades de

resolucion sean las que hemos propuesto.
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Scale Grid (Cx™

Scale Factors Unit Conwversion

X|a. 801 Grid Was Created In [y
Y ’W Change Length Units |

Domain Extents
»min [m] |g »“max [m] (g_g125
Ymin [m] [-p_11 Ymax (m] [a._3625

Scale | Unscale| Close | Help |

Figura 5.9 Escalar malla

Visualizacion malla

Para la correcta visualizaciéon de la malla en FLUENT debemos realizar la
simetria. Mediante el comando Display>Views... seleccionamos el eje de

simetria y el boton Apply.
E Views I&

Mirror Planes =| =|
simetria
simetria:001
simetria:028

Views Actions

back
front

Default

Auto Scale

simetria:030
simetria:031

Previous

Save

i

Define Plane... ‘

Delete

Periodic Repeats

Save Name Read... .
- Define...
view-8a

Write...

I

Apply ‘ Camera...‘ Close | Help |

Figura 5.10 Plano de simetria

Ahora si procedemos a la visualizacién de la malla en fluent mediante el
comando Display>Grid... Debemos asegurarnos que los todos objetos que
aparecen bajo el epigrafe Surfaces estan seleccionados. A continuacién haga clic
en Display. Una ventana grafica se abre y la malla aparece dibujada en ella. Ya
puede hacer clic en el boton Close de la ventana Grid Display para ganar espacio
en el escritorio. Como puede comprobar, la ventana grafica no se cierra y

permanece visible.
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Grid Display [
Options Edge Type  Surfaces | =
[~ Modes o+ All paredes:043
v Edges " Feature paredes:044
[ Faces © Outline paredes:045
i paredes:046
I~ Partitions

Shrink Factor

|2u

Surface Name Pattern

,7 Match

Display | Colors...|

paredes:047

salida
simetria
simetria:001

Surface Types
axis

clip-surf [
exhaust-fan
fan

Outline | Interior

Help |

Close |

Figura 5.11 Visualizacion de superficies

Las operaciones mas importantes que se pueden hacer dentro de la ventana

gréfica se resumen a continuacion

Traslaciéon. El mallado se puede mover en cualquier direccion (centrar el
dibujo completo o solo una zona determinada) si se mantiene pulsado el

botdn izquierdo del raton y a la vez se mueve el raton en la direcciéon que

se quiera.

Zoom In. Mantenga pulsado el boton central del ratén y arrastre una
ventana desde la esquina superior izquierda a la esquina inferior derecha

de la zona que quiere observar. Luego suelte y se ejecutara el zoom de esa

zona, ajustandolo al tamafio maximo de la ventana gréfica.

Zoom Out. Mantenga pulsado el botén central del raton y arrastre una

ventana en cualquier lado desde la esquina inferior derecha a la esquina

superior izquierda (inverso al anterior). Luego suelte.

Grid (Time=0.0000&+00}

Oct 26, 2015
FLUENT 6.3 (2d, dp. pbns, veof, lam, unsteady)

Figura 5.12 Visualizacion de la malla en Fluent
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Definicién del Solver

Define>Models>Solver en el panel elegimos la opcién unsteady ya que las
simulaciones que el estado en el que trabajamos es transitorio. EL resto de las

opciones las dejamos con la configuracion por defecto.

B2 solver |
Solver Formulation

* Pressure Based * Implicit

" Density Based 9

Space Time

= 2D ' Steady

' Axisymmetric * Unsteady

' Axisymmetric Swirl )

e Transient Controls

I” Non-lterative Time Advancement
I” Frozen Flux Formulation

Velocity Formulation Unsteady Formulation
* Absolute 9
' Relative @ 1st-Order Implicit

" 2nd-Order Implicit

Gradient Option Porous Formulation

* Green-Gauss Cell Based * Superficial Velocity
" Green-Gauss Node Based || ¢ Physical Yelocity
' Least Squares Cell Based

OK | Cancel‘ Help|

Figura 5.13 Definicion del solver

Definicion de las propiedades de los fluidos y las fases

Main Menu > Define > Materials... Necesitamos cargar el material “air” (aire) y el
material “water-liquid” (agua). El aire siempre esta cargado por defecto. Para
afadir el agua, hacemos clic en FLUENT Database... En la ventana desplegable

gue obtenemos, buscamos el material water liquid, lo seleccionamos y damos a
Copy.

E Fluent Database Materials (S
Fluent Fluid Materials =| =| Material Type
|vinyl-richloresilane (sicl3ch2ch) - ‘ﬂuid j

Order Materials By

q
water-vapor (hZo]
wood-volatiles [wood_wol]

* Name
_ || © Chemical Formula

Fl b

Properties
Density 03] [cangion ] view...| j
‘998.2
P BTH) [Congtamt [o] iew..|
[s182
Thermal Conductivity [w/m-K) ‘cnnslanl j#
[0.6
Viscosity [kg/m-s) ‘cunslﬁnl j#

‘n.ﬂmuﬂs

| ‘ | Cnpy‘ Cluse| Help‘

Figura 5.14 Definicion de propiedades
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En la ventana de Materials comprobamos que se ha cargado y que tenemos
tanto el aire como el agua accesibles, pulsando la persiana desplegable en

Fluent Fluid Materials. Si esta todo correcto, salga haciendo clic en Close.

Configuracién modelo multifase

Main Menu > Define > Models > Multiphase... Seleccionamos la segunda opcion,
Volume of Fluid. Al hacer clic, se expande la ventana dejando accesibles nuevos
parametros. En VOF Scheme, seleccionamos la primera opcion gue vayamos a
utilizar en nuestro caso utilizaremos la opcion Explicit-Geo-Reconstruct que es
la mas computacionalmente de todas pero que representa la interfaz entre las
fases con mayor exactitud tal y como se habia comentado en capitulos

anteriores.

Finalmente, activamos la opcion Implicit Body Force dentro del aparatado Body

Force Formulation. Por supuesto, dejamos por defecto el nimero de fases en 2.

E Multiphase Model X

Model Number of Phases
o Off 2 j‘
* Volume of Fluid
" Mixture

" Eulerian
-~

VOF Parameters
VOF Scheme
* Explicit
" Implicit

Courant Number
8.25

[~ Open Channel Flow

Body Force Formulation

¥ Implicit Body Force

0K | Canccl| Help|

Figura 5.15 Configuracién modelo multifasico

Definicidon de fases

Define>Phases... a continuacion vamos a definir los fluidos que corresponden a
cada fase. Al abrir esta ventana, nos aparecen dos fases: phase-1 y phase-2.
Seleccionamos la primera y damos a Set... La nueva ventana deplegable nos

permite elegir el fluido de esa fase y darle nombre. Seleccionamos water-liquid
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y le damos como nombre agua. Hacemos clic en Ok y a continuacion repetimos

el proceso para el aire.

© N

Phases 2

Phase Type
agua i

Interaction... |3

St:t...| CIus&| Help |

Figura 5.16 Definicion de fases 1

Primary Phase ﬁ

Name
|agua

Phase Material |water—|iquid ~| Edit...

oK | Cancel| Help

Figura 5.17 Definicion de fases 2

En la ventana de la Figura 5.16 para configurar la interaccion entre las fases
hacemos clic en Interaction... donde podemos configurar el coeficiente de
tension entre agua y aire. En nuestro caso sera de 0.072 N/m. En esta ventana
podemos elegir si queremos que tenga efecto el angulo de adhesién a la pared

marcando la casilla Wall adhesion.
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E Phase Interaction L&J
I Wall Adhesion
Drag ] Lift ] Cullisions] Slip l Heat ] Mass ] Reactions Surface Tension l
Surface Tension Coefficients [nfm]
. =
|E'1"e |agua |constant j
|0.072
=
OK | Cancel | Help |

Figura 5.18 Definicién interaccion entre fases

Definicion de condiciones de operacion

Define > Operating Conditions... Para todo tipo de flujos, FLUENT utiliza
internamente presion manomeétrica (relativa a la atmosférica). De todos modos,
este modo de proceder exige que en algin momento se fije el valor absoluto de
la presion a la cual quedan referidos todos los calculos a partir de ese momento.
Se empleara el valor por defecto de 1 atm (101325 Pa) como Operating
Pressure. Ademas, esa presion de referencia es valida para el aire, asi que para
mejorar la convergencia es bueno que asociarla a un punto del dominio donde
siempre vaya a haber aire, sin embargo en nuestro caso esto no sera posible ya

gue al final se producird una mezcla de ambas fases.

Puesto que es un flujo con superficie libre, el nimero de Froude cobra gran
relevancia. Es necesario por tanto definir la gravedad. Hacemos clic en Gravity
y fijamos el valor de -9.81 en la casilla de Y dentro de Gravitational Acceleration.

E Operating Conditions L&J

Pressure Gravity

Operating Pressure [pascal) | | ¥ Gravity

|1 81325 Gravitational Acceleration
Reference Pressure Location | | | X [M{s2] Il]—
Xmife Yimis2[-og1
Y [m) Ia— . .
Variable-Density Parameters

I Specified Operating Density

0K | Cancel| Hclp|

Figura 5.19 Definicién condiciones de operacion
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Algunos autores recomiendan para reducir el efecto de errores numeéricos
especificar cuando la gravedad esta activa una densidad de referencia igual a la
densidad del fluido menos denso. En nuestra simulacion no lo he utilizado pues

no disponia de esta informacion.

Definicion régimen laminar o turbulento
Define > Models > Viscous... El caso que estamos planteando transcurre bajo la

hipotesis de flujo laminar.

E Viscous Model ﬁ

Model

" Inviscid

Laminar
Spalart-Allmaras [1 eqn)
k-epsilon [2 eqn)
k-omega [2 eqn)
Reynolds Stress [5 eqn)

o

pReNe Ne

0K | Cancel| Hclp|

Figura 5.20 Seleccion del modelo de turbulencia

Definicién de Condiciones de Contorno

A continuacion se fijaran los valores de velocidad a la entrada y presién a la

salida.

Define > Boundary Conditions... Obsérvese que en este panel aparecen
condiciones de contorno que definimos en GAMBIT como zonas en la izquierda

de la ventana de boundary conditions.

B Boundary Conditions l&J
Zone Type
discoB = | |exhaust-fan B
discof-shadow inlet-went
disco9 intake-fan
disco9-shadow interface
entrada agqua mass-flow-inlet
outlow
fluido_entrada £ || outletvent E
paredes pressure-inlet
paredes:038 pressure-outlet
paredes:039 symmet
paredes:040 velocity-inlet
paredes:041 i |wall -
Phase 1D
|mixture j |2“
Set... | Cnpy...| Clnse| Help |

Figura 5.21 Especificacion de las condiciones de contorno

97



Capitulo 5. Procesado en FLUENT

En mixture, es donde damos el valor numérico de la condicion de contorno.
Seleccionamos mixture y a continuacion hacemos clic en Set... Nos
encontramos con una ventana donde fijamos el valor de la velocidad del flujo a

la entrada. En el Apéndice A se indica como asignar una udf por medio de un

archivo .jou

EY Velocity Inlet X
Zone Name Phase
|Entrada_aire |mixture

Momentum | Thermal | Radiation | Species | DPM | Multiphase | UDS |

Velocity Specification Method |jyagnitude, Normal to Boundary -

Reference Frame |ghsolute

Yelocity Magnitude [m/{s] || |cunstant j

0K | Can[:t:l| HE||]|

Figura 5.22 Condiciones de contorno para la mezcla

Para terminar es preciso indicarle al modelo si entra agua o aire, asi que en la
ventana anterior, en la opcién de Phase, elija aire y luego haga clic en Set... en

Volume Fraction se seleccionara 0 para la entrada de agua y 1 para la de aire.

B Velocity Inlet |
Zone Name Phase
|Entrada_aire |aire

Mumentum] Thermal] Fladiatiun] Species] DPM  Multiphase IUDS l

Yolume Fraction |1| |cunstant j

0K | Cancel| Help|

Figura 5.23 Fraccion de volumen aire a la entrada

Para la condicion de contorno de presion a la salida, hay que indicarle que es
presiéon atmosférica para el aire. Puesto que la presion de operacién se ha dejado

fijada en 1 atmadsfera, la presion manométrica a la salida (outlet gauge pressure)
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ha de ser cero. Seleccione outlet bajo el campo Zone. El Type de esta condicion
de contorno es pressure-outlet. Con la opcion de mixture dentro del campo
Phase, haga clic en Set... para fijar el valor. Por defecto ya esta en 0, asi que lo
dejamos y damos a Cancel para salir. Es necesario decirle que por ahi puede
entrar agua (si salir, pero no entrar), asi que seleccionamos dentro de Phase la
opcion aire y damos a Set. Acto seguido, le especificamos en la nueva ventana
gue Backflow Volume Fraction para el aire es 0 (luego sera uno para el agua, la

cual podra retornar al dominio ya que el problema planteado tiene un caracter

oscilatorio).
B pressure Outlet [-thj
Zone Name Phase
‘salida |aire

Momentum Thermall Hadiatiun] Speciesl DPM  Multiphase IUDS ]

Backflow Yolume Fraction |u |cunstant j

Ok | Cancel| Help‘

Figura 5.24 Retorno de fase aire a la salida

Si activamos la adhesion a pared debemos de configurar el grado de adhesion a
la pared. El valor de este angulo de contacto puede variar desde 0 a 180° siendo
0 la condicién de mojado total y 180 el de no mojado.

B wai ~— - -

Zone Name FPhase
|discu1 nixture

Adjacent Cell Zone
|tanquE1

Shadow Face Zone
|discu1fshadnu

Momentum | Thermal | Radiation | Species | DPM | Multiphase | UDS |

Wall Motion Motion
&+ Stationary Wall | | [/
" Moving Wall

Shear Condition
* No Slip

" Specified Shear
(8]
P

Wall Adhesion
Contact Angles [deg]

phase-2 |phasef1 90 ||:onstant j

OK | Cam:el‘ HE||]|

Figura 5.25 Condiciones de contorno pared
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Para trasladar las condiciones a las demas paredes utilizamos el comando copy

Copy BCs X
To Zones HE!

default-interior:066 - | i ET 0T

default-interior:067 discoll
discol0-shado

From Zone

L4

discol-shadow disco?
discol0 disco2-shadow
discol0-shadow disco3
disco? disco3-shadow

disco?-shadow sl discod
Phase

mixture j

Cupyl Clusel Helpl

Figura 5.26 Copiar condiciones de contorno

Condiciones resolucion
Solve > Controls > Solution... Seleccione Pressure>Body Force Weighted
Momentum> Second Order Upwind, Volume Fraction> Geo-Reconstruct,
Pressure-Velocity Coupling>PISO

ition Controls ]

Equations £| =| Under-Relaxation Factars

Flow
. Pressure I
Yolume Fraction 8.2

Density [g_as67

Body Forces Iﬂ_ﬁﬁ?

Momentum |g_ng7

=]

Pressure-Velocity Coupling Discretization

Skewness Correction

[ v

Ledledle

|1 ﬂ Momentum ISecund Order Upwind
Neighbor Correction Slellius i) IGED-RBCDnstrum

I 5

¥ Skewness-Neighbor Coupling

L]

oK | Defaultl Cancel Help

Figura 5.27 Control de la solucién
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Para reducir los efectos de los errores numéricos se recomienda incrementar

todos los under-relaxation factors hasta valores préoximos a 1.

Para asegurar una buena conservacion del volumen: resolver la ecuacion de
correccion de presion con alta precision (criterios de terminacién de 0,001 para

solucionador multigrid).

B} Multigrid Controls 2 E
Cycle Type Termination Restriction AMG Method Stabilization Method J
Pressure [V - a._ae1 |Aggrcgative j |Nune j

X-Momentum |Flexiple - a.1 8.7 Aggregative -
Y-Momentum |Flexijhe - 6.1 a.7 Aggregative  ~ =

Algebraic Multigrid Controls

Scalar P t
G AR Flexible Cycle Parameters

Fixed Cycle Parameters  Coarsening Parameters Sroene ’2— il

Pre-Sweeps ’g— é‘ Max Coarse Levels IT :‘

Ak

Max Fine Relaxations |39 il
Post-Sweeps |1 i‘ Coarsen by |2 i‘ =
z t Max Coarse Relaxations [sp él
Max Cycles |39 i‘ Smoother Type
* Gauss-Seidel OpHILE
LU Verbosity [a ﬁ‘

0K | Default| Cancel| Help |

Figura 5.28 Control multigrid

Inicializacion de la solucién

Hay que inicializar el campo de velocidades y presiones para llevar a cabo el

método iterativo de resolucion.

En nuestro caso hemos realizado diferentes procesos de inicializaciéon de la
solucion. En este aparatado expongo la metodologia para conseguir la solucion
inicial propuesta en la Figura 5.5 izquierda que engloba todos los procedimientos

necesarios para conseguir las demas soluciones iniciales.

El primer paso mediante el comando Solve>Initialize>Initialize... Se fija la
presion relativa en 0. Las componentes del campo de velocidades seran nulas y
la columna estara llena de agua en un principio por ello Aire volume fraction sera

0. Finalmente hacemos clic en init.
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Y solution Initialization ]
Compute From Reference Frame
‘3"'20"55 j " Relative to Cell Zone
* Absolute

Initial Values

Gauge Pressure [pascal] |g

X ¥Yelocity [m/s] |g

Y Velocity [m{s] |g

aire Yolume Fraction ||.]

Init ‘ Flest:t| Apply| Clnse‘ Help|

Figura 5.29 Inicializacion de la solucién

Ahora hay que colocar el aire debajo de cada uno de los discos. Para ello,
definimos cada una de las zonas en FLUENT y a continuacion “parcheamos” la
inicializacion anterior. Para definir esa zona utilizamos el comando
Adapt>Region... Le especificamos la extension del dominio en nuestro caso con
las coordenadas obtenidas en Gambit para cada uno de los discos y con un
grosor de 2mm colocamos un rectangulo debajo de cada uno de los discos.

MUY IMPORTANTE: A continuacién se hace clic en Mark para “marcar” (=definir)
esa zona. Si por error pulsa en Adapt, FLUENT refinara la malla de esa zona,
incrementando el coste de calculo del proceso iterativo sin que ello sea
necesario. Antes de refinar, le preguntara Ok to Adapt grid? ... a lo cual debe

responder no. Utilice Unicamente la opcion Mark. Finalice haciendo clic en Close.

& Region Adaption PG
Options Input Coordinates
© Inside X Min [m) X Max [m]
" Qutside |g |g_gg;¢
Shapes Y Min [m] Y Max [m])
# Quad |0.323 |0.325
" Circle
" Cylinder
= e o
Manage...
— | |e
Controls...
Select Points with Mouse |
Adapt | Mark | Close | Help |

Figura 5.30 Creacion regiones de adaptacion
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Una vez generadas todas las zonas de adaptacion procedemos a parchearlas
mediante el comando Solve>Intialize>Patch... elegimos las regiones creadas

seleccionamos en Phase aire en Variable Volume fraction y Value 1.

g Patch ﬁ
Value Zones to Patch  =| =
= |1| fluido_entrada -
~ tanquel =
[~ Use Field Function | [tanquel0
Phase tanque?2
aire j tanque3 -
—— Registers to Patch =/ =
cneos : hexahedron-rQ)
Yolume Fraction

F‘att:h| Cluse| Help |

Figura 5.31 Patch de la fase aire

En nuestro caso para conseguir una solucién inicial mas real iteramos con bajo
paso de tiempo un namero suficiente de iteraciones para que el rectangulo de

aire que hemos introducido forme una burbuja.

Una vez obtenida esta solucién inicial. Para inicializar el tiempo debemos de

interpolar la soluciéon y cargarla en otro caso con las mismas caracteristicas.

La interpolacion se realiza mediante el comando File/Interpolate... donde
elegimos todas las Cell Zones y Fields. Selecionamos Write data y hacemos clic
en Write... Para cargar la soluciébn en un caso nuevo seguimos el mismo
procedimiento pero seleccionado Read and Interpolate. Este comando también

se puede utilizar para pasar los datos de un tipo de malla a otro.
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Interpolate Data u
Options Fields E| =
" Read and Interpolate Pressure
&~ \Write Data Yolume fract!un of agua
VYolume fraction of aire

Cell Zones HE| X Velocity

fluido_entrada e
tanquel
tanquell
tanque?

tanque3
tanqued
tanqueb
tanqueb

Write... Close Help

Figura 5.32 Interpolar datos

Para comprobar que efectivamente hemos parcheado bien el modelo, vamos a
hacer una representacion de las fases de agua y aire. En principio, gracias a las
operaciones que se han realizado, el modelo deberia estar repleto de agua
(fraccidon de volumen de agua=1 (100%)) excepto en la zona bajo los discos que
tendrd gotas de aire (fraccion de volumen de agua=0 (0%)). Vamos a
comprobarlo:

Main Menu > Display > Contours... En la categoria de Contours of elija la opcién
Phases. En la subcategoria, s6lo admite una opcién: Volume Fraction. Después
en el campo Phase elija aire. Haga clic en Filled y luego en Display.

I 1.00e+00

0.00e+00

Contaurs of Waolume fraction {aire) (Time=00000s+00 Cet 26, 2015
FLUENT 6.3 (2d, dp, pbns, vol, lam, unsteady)

Figura 5.33 Visualizacion solucion inicial
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Criterios de convergencia

Mientras resuelve las ecuaciones de forma iterativa, FLUENT va mostrando en
pantalla un valor de residuo asociado a cada ecuacion de gobierno del flujo. El
residuo es una medida de lo bien que la solucién actual cumple las ecuaciones
de gobierno discretizadas. En nuestro caso, vamos a iterar la solucion hasta que

los valores del residuo se sitlien por debajo del valor umbral de 10-°.

Solve > Monitors > Residual... Cambie el valor de residuo bajo el campo
Convergence Criterion al valor 1e-05 para la ecuacion de continuidad
(continuity). El resto puede dejarlas en el valor 1e-03 por defecto. Ademas, bajo
el cuadro Options, seleccione la opcién Plot. Con esto, conseguira que FLUENT
muestre los residuos en pantalla mientras va resolviendo el modelo. Mantenga

también activa la opcién Print (ira escribiendo los valores en pantalla).

E Residual Monitors I.i&
Options Storage
¥ Print Iterations 1000 il -1 il
™ Plot = =
Normalization 1088 il

[ Mormalize ¥ Scale | |

Convergence Criterion

‘ahsulute j

Check Absolute J
Residual Monitor Convergence Criteria

continuity W v 1e-05
x-velocity v v 1e-83
y-velocity ¥ v 1e-03

=

OK Plot Renorm Cancel | Help |

Figura 5.34 Criterios de convergencia

Resolucion e iteraciones

El tiempo de paso, el nimero de iteraciones por paso, el nimero de pasos y la

forma en la que queremos obtener los datos sera descrita en el Apéndice A.
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Capitulo 6. Simulaciones

6.1. Introduccion

En el presente capitulo se presentan las simulaciones realizadas a lo largo del

proceso de resolucién del problema inicial planteadas en el Capitulo 5.

6.2. Ascenso burbuja de aire en columna lisa vertical

En la Figura 6.1 se muestran los contornos de fase aire de la simulacion realizada
para una burbuja de aire de 8 mm. Asi mismo en la Figura 6.2 se muestran los

de una burbuja de aire de 4 mm proporcionalmente a la figura anterior.

Los datos necesarios para completar esta simulaciéon son el numero de
iteraciones y el tiempo de paso. El tiempo de paso para ambas simulaciones ha
sido At = 0.001 s. El nUmero de iteraciones necesarias para que la burbuja salga
en cada caso ha sido de 2990 en el caso de 8 mm y 1670 para el caso de la

burbuja de 4 mm de diametro.
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Figura 6.1 Ascenso burbuja 8mm

H.Ss i 1s

Figura 6.2 Ascenso burbuja4 mm

Os ! 0,5s 1s 1,5s i 2s 2,5s
|ls I 1,5s
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6.3. Llenado columna con deflectores velocidades

constantes

En este apartado se presentan las soluciones de la simulacion en la columna
final para velocidades constantes. Esta simulacion se realiz0 bajo las
condiciones expuestas en la pagina 87. La velocidad de entrada del aire sera por

tanto igual a 2,380-10% m/s y la del agua sera 1,149-10° m/s.

El tiempo de paso utilizado para la simulacion de este caso se ha tenido que
reducir hasta 10-s ya que la malla elegida es muy fina. El niUmero de iteraciones
por paso se fij6é en 1000. Por ultimo la periodicidad de guardado de datos fue de
cada segundo puesto que buscamos una solucion inicial para aplicar a este

estado “cuasiestacionario” diferentes frecuencias de entrada de agua.

109



Capitulo 6. Simulaciones

a1 2 s 13s 14s Ve N) 4 5 Q 25s

) 26s
Figura 6.3 Contornos de fase aire llenado columna con deflectores v=cte
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27s 37s 385 A RPN 40s
Figura 6.4 Contornos de fase aire llenado columna con deflectores v=cte
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6.4. Aplicacion flujo oscilatorio a solucion

propuesta

En este apartado se presentan los resultados obtenidos para la resolucién del

problema planteado en el apartado 1.4. Se han elegido los ciclos de oscilacion

mMas caracteristicos para cada una de las frecuencias.

Las condiciones de operacion simuladas y los numeros adimensionales

caracteristicos estan presentadas en las tablas 6.1 y 6.2 respectivamente.

Condiciones de

., Xo (Mm) f (Hz)
operacion
1 10,875 1
2 10,875 2
3 10,875 4

Tabla 6.1 Condiciones de operacion del reactor de flujo oscilatorio

Condicion.(-f‘s de Reo = 2xope St :4:x0
operacion

1 986 0,1829

2 1972 0,1829

3 3944 0,1829

Tabla 6.2 NiUmeros adimensionales caracteristicos

Se adjuntan al presente documento los videos de las simulaciones realizadas.
Debido a las limitaciones de calculo no se ha podido simular cada una de ellas

el mismo tiempo. En la siguiente tabla se presenta el tiempo simulado y el paso

de tiempo utilizado para cada una de las simulaciones.

Condiciones de Tiempo de Tiempo de Tiempo
operacion paso (s) guardado (s) simulado (s)
1 0,0001-0,0005 0,01 16
2 0,0005-0,00025 0,005 8
3 0,00025-0,000125 0,005 7

Tabla 6.3 Tiempos de paso, guardado y simulado.
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6.4.1. Frecuencia 1Hz a partir solucidn inicial propuesta

u = 0,001149425 + 0,06832964 sen(6,283185307 t) (6.1)

0s 1s 2s 3s

Figura 6.5 Contornos de fase aire en cada segundo a frecuencia 1Hz
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6s Wi 10s

Figura 6.6 Contornos de fase aire en cada segundo a frecuencia 1Hz

11s
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Figura 6.7 Contornos de fase aire en cada segundo a frecuencia 1Hz
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6.4.2. Frecuencia 2Hz a partir solucidn inicial propuesta

u = 0,001149425 + 0,13665928 sen(12,56637061 t) (6.2)

1s 1,125s 1,25s 1,375s
Figura 6.8 Contornos de fase aire en el tercer ciclo a frecuencia 2Hz

1,5s
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1s 2s 3s 4s 5s
Figura 6.9 Contornos de fase aire en cada segundo a frecuencia 2Hz
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6.4.3. Frecuencia 4 Hz a partir solucion inicial propuesta

u = 0,001149425 + 0,273318561 sen(25,13274123 t) (6.3)

0s 0,0625s 0,125 s 0, 1875s
Figura 6.10 Contornos de fase aire del primer ciclo a frecuencia 4Hz
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1s 2s 3s 4s 5s
Figura 6.11 Contornos de fase aire en cada segundo a frecuencia 4Hz






Capitulo 7. Conclusiones y trabajo futuro

7.1. Conclusiones

En primer lugar hay que comentar que se tuvieron muchos problemas a la hora
de definir el sistema como multifasico debido a la multitud de parametros y
opciones a configurar dentro del software. También afiadir la dificultad que
presenta el programa a la hora de obtener resultados mediante el postprocesado
de datos, debido a que hay que programar todos los datos que se quieran
obtener antes de comenzar la simulacién ya que es un escenario transitorio y

por tanto sélo queda en memoria los resultados del ultimo paso de tiempo.

Tras realizar un periodo de aprendizaje del software comercial FLUENT se ha
conseguido la modelizacién de OBR multifasico partiendo de las siguientes
hipétesis: flujo laminar, geometria 2d, simetria. Debido a las hipoétesis planteadas
y cortos periodos de tiempo las simulaciones obtenidas se pueden utilizar de

manera orientativa para futuros trabajos.

Para la realizacion de las simulaciones y obtencion de convergencia ha sido
necesario imponer un paso temporal muy pequefo. Este paso de tiempo ha sido
reducido como se ha expuesto para cada frecuencia. Esto ha derivado en un
coste computacional muy alto. Limitando de esta manera las simulaciones

obtenidas.

La malla escogida nos ofrece una precision bastante alta pudiendo captar
burbujas de unas dimensiones minimas. La utilizacién una malla tan fina supone
un coste computacional mayor. Escogimos esta malla con el fin de obtener unas

simulaciones donde poder captar la coalescencia de las burbujas de pequefio
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tamafo. Podemos determinar que en estos casos noO Se conseguira
independencia de malla pues podremos captar las burbujas del tamafio de una
celda segun las propiedades definidas por el modelo multifasico utilizado.

La malla utilizada en un principio fue cuadrada debido a que nuestro
conocimiento del tratamiento de datos era muy limitado creiamos que solo
podriamos cargar los datos de esta manera en TECPLOT si teniamos una malla
triangular. Tras el transcurso del procesado de datos obtuvimos la solucion a
esto como se detalla en el Apéndice B. Esto ha aumentado el coste tanto

computacional como de tratamiento de datos.

En la resolucion de ascenso de la burbuja podemos determinar comparando las
velocidades de ascenso proporcionadas por la simulacién, la férmula de Davies
y Taylor y otros estudios sobre ascenso de burbujas mencionados en la
bibliografia que los parametros utilizados para la resolucion de este caso son los
correctos.

En la simulacién realizada con el objetivo de llenar la columna de aire a velocidad
constante podemos explicar el desprendimiento de la burbuja cada 12,5
segundos. Este tiempo necesario es provocado por el conjunto de fuerzas que
debe vencer la burbuja. Estas fuerzas son la presion que ejerce la columna de
agua sobre la seccion de entrada y la tension superficial. El tiempo de salida de
la burbuja se puede disminuir por tanto de dos formas. Aumentando la velocidad
de entrada de la burbuja. Esta opcidn nos haria aumentar la velocidad de entrada
de agua si queremos mantener constante la relacién de caudales. Disminuyendo
la el diametro de la seccidn de entrada consiguiendo la entrada de burbujas de
menor diametro.

En cuanto al estudio del proceso de entrada oscilatorio podemos sacar dos
conclusiones segun la frecuencia utilizada.

En referencia al proceso de mezclado. Para la frecuencia de 1Hz el mezclado es
insuficiente ya que el flujo oscilatorio no consigue vencer la fuerza de la gravedad
y adhesion a las paredes de los discos. Para la frecuencia de 2Hz se observa
gue el flujo consigue despegar de las paredes de los discos pero sin conseguir
qgue el tiempo de residencia sea alto. Por ultimo, para la frecuencia de 4Hz
observamos que como era de esperar consigue vencer las fuerzas de adhesion
y de la gravedad despegando las burbujas de las paredes de los discos y
aumenta el tiempo de residencia de las burbujas.
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Si nos fijamos en la entrada de aire podemos observar que para las diferentes
frecuencias se desprenden burbujas de tamafio minimo. Este desprendimiento
lo debemos relacionar con la entrada de flujo oscilatorio que ayuda al
desprendimiento de estas burbujas de la seccion de entrada. Este
desprendimiento aumenta gradualmente con el aumento de la frecuencia. Para
la frecuencia de 1Hz podemos observar como la primera burbuja adelanta su
desprendimiento. Para las demés frecuencias no podemos comprobar que
ocurra lo mismo debido a que no llegamos a los mismos tiempos de simulacion.
A pesar de esto podemos intuir que ocurrird un proceso semejante y la burbuja
adelantard su desprendimiento al aumentar la frecuencia.

Segun las conclusiones realizadas sobre el proceso de entrada oscilatorio.
Podemos afirmar que variando tanto el diametro de entrada de agua como el
caudal, amplitud y frecuencia de oscilacién podemos llegar a la situacion mas
propicia para el mezclado.

Por ultimo, destacar los esfuerzos realizados para el tratamiento de datos con
mas de 120 Gb almacenados. Las dificultades presentadas por las limitaciones
de los medios utilizados para el tratamiento y obtencién de estos datos.

7.2. Trabajos futuros

En este proyecto este apartado cobra mucha importancia ya que se ha intentado
dar un caracter didactico de aproximacioén a la simulacion de casos multifasicos.

Algunas de las posibles lineas a seguir pueden ser las siguientes

Modificar la malla utilizando una malla cuadrada u otro tipo de malla que mejore

la convergencia.
Modificar el diAmetro de entrada y amplitud de la entrada oscilatoria.
Utilizar régimen turbulento y eliminar la simetria.

Buscar la forma de cuantificar el nimero de burbujas en cada instante de tiempo

y el volumen que ocupa cada una.
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Apéndice A. Codigos utilizados para Ia

simulacién en servidor labmach

En este apéndice se detalla, a modo de guia practica, como lanzar un caso al

servidor. Para ejecutar un caso debe haber como minimo los siguientes ficheros
Nombredelcaso.pbs
Nombredelcaso.jou
Nombredelcaso.cas
Nombredeldato.dat (no necesario, hay que inicializarlo)

Importante: Los ficheros se arrastran con el icono ASCII activado si son de

archivo de texto.

A.1. Pbs

#!/bin/bash

#PBS -lnodes=2:ppn=8 (%) (**)
#PBS -m e

#PBS -M correolelectronico.com (***)

cd $PBS_O_WORKDIR

NB="wc -1 $PBS_NODEFILE | awk '{print $1}'"
ulimit -1 unlimited

# echo "Numero de procesos: SNB"

# echo "En los nodos:"

# cat $PBS_NODEFILE

cd $PBS_O_WORKDIR

/share/apps/Fluent.Inc/bin/fluent 2ddp -t${NB} -ssh -
pethernet -cnf=${PBS NODEFILE} -g -i Nombredelcaso.jou >
Nombredelcaso-$S{NB}-procs.out (Fxx*)
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(*) Numero de nodos. Se recomienda utilizar 2 nodos ya que el uso de tres nodos
ralentiza el proceso por el intercambio de datos que deben transferirse entre
ellos.

(**) Numero de nucleos. Se recomienda utilizar los 8 nucleos de cada nodo.

(***) Correo electronico. Se trata del correo al que se mandara la informacion al

término de la simulacion.

(****)Nombre del archivo. Nombre del archivo .jou que queremos lanzar.

A.2. Jou

Este archivo es propio de FLUENT podriamos configurar el caso directamente
desde el inicio. En este caso hemos elegido configurar un caso general y

configurar las caracteristicas diferentes para cada caso.

rc Nombredelcaso.cas.gz (*)

rd Nombredeldato.dat.gz (**)
/define/user-defined/interpreted-functions
"nombrefuncion.dat" "cpp" 10000 no (***)
/define/boundary-conditions/velocity-inlet (FHH*)
entrada agua

mixture

no

no

yes

yes

yes

yes

"udf"

"nombrefuncion"

file/auto-save/data-frequency (F*Fx*)
100

file/auto-save/r "nombredatos.dat.gz"
/solve/set/time-step 0.000025 (Fx kK k)
/solve/dual-time-iterate 40000 1000 (FHRAAAAAY
exit

yes

(*)Leer caso (**) Leer datos (***) Cargar udf

(****) Definir entrada (*****) Guardar datos (******) Paso de tiempo

(*******¥) Namero pasos de tiempo e iteraciones por paso de tiempo
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A.3. Entrada oscilatorio

Este archivo es necesario para introducir el movimiento oscilatorio del flujo.

Creamos la funcion sinusoidal para cada una de las entradas de 1, 2 y 4Hz.

V = Uper + 2TxSen(2mft) (A1)

#include "udf.h"

DEFINE PROFILE (nombrefuncion, thread, position)
{

face t f;

real t = CURRENT TIME;
begin f loop (f, thread)

{

F PROFILE (f, thread, position) =
u net+2*m*x O*sin(2*m*f *t);

}

end £ loop(f, thread)

}

A.4. Comandos necesarios

Los siguientes comandos son los utilizados a lo largo de las simulaciones en el

servidor.
gstat -> ver los nodos en los que se esté trabajando
gsub nombrecaso.pbs - lanzar caso .pbs
gdel numerodelcaso - eliminar caso lanzado
cd nombre carpeta -> abrir carpeta
df —h -> informacién espacio disponible en servidor
du -> informacién espacio ocupado por cada carpeta
Los pasos a seguir para lanzar un caso:

Crear carpeta

Subir archivos (ojo si hay que activar ASCII)

Abrir carpeta mediante el comando cd

Ejecutar el comando gsub nombrecaso.pbs
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Apéndice B. Tratamiento de datos mediante

software Tecplot

TECPLOT 360 es un software de visualizacién que facilita la labor de post-
procesado de los datos obtenidos mediante simulacion numérica. En el presente
trabajo se utiliza la versién 2006 de este programa, con la que se obtienen los
contornos de las fracciones de volumen de aire. La principal utilidad que ofrece
TECPLOT es la posibilidad de animar dichos contornos, permitiendo visualizar

en un video su evolucién temporal.

En este apéndice se detalla, a modo de guia préctica, la creacion de videos con
TECPLOT 360, 2006.

B.1. Cargar datos

Cada uno de los videos se ha creado a partir de 100 casos por ciclo de oscilacion.
Para cada segundo de simulacién tendremos 400 fotogramas para la frecuencia
de 4Hz, 200 para la de 2Hz y por ultimo 100 para la de 1Hz. Este nimero de
fotogramas por ciclo se puede reducir aumentando asi la discontinuidad en el

video.

Para cada caso se cargan los datos mediante el comando File>Load Data
File(s)>Fluent Data Loader... Para utilizar este comando tanto los casos como
los datos deben de estar descomprimidos y usar una malla triangular (si
utilizamos otro tipo de malla este procedimiento no serd posible si no

triangulamos antes).

129



Apéndice B. Tratamiento de datos mediante software Tecplot

Fluent Data Loader = 2|
£ Load Case and Data Flles
£ Load Case File Drip
£ Load Residuals Onlp
& Load Muliple Case and Data Flles
File List
Add Files.
Remave Al
& Read Time fiom Data Flles
 pply Constart Time Interval

P
r

Options Averaging
" Load Cells and Boundaries
" Load Cells Orly

 Load Boundaries Orly (o]
& Select Zones and Variables to Load (o]

-

0K | Cancel ‘ Help ‘

Figura B.1 Cargar ficheros

Mediante el comando Add Files... seleccionamos tanto el caso como los datos a
cargar. En la siguiente figura se eligen las superficies y los datos que queremos
cargar. En nuestro caso cargamos todas las superficies y el contorno de volumen

de fraccion de aire.

. 1
Fluent Loader Options li‘_léj
Fones Warables
Wariables from File(z] ariables to Load
Boundary rad heat flux - 1 Phase3
Wolume Flux Move &l »>
Wolume Flus -1
Density t-1
Laminar Viscasity
Phase 2
Phase 2 +1 E << Remove Al
1 Phase 3

Phasz 311 i
Cancel Help

Figura B.2 Cargar datos

Cabe destacar que para poder cargar los datos de esta forma en TECPLOT
necesitamos guardar tanto el caso como los datos descomprimidos. Para ello he
creado un .jou en el que en el propio ordenador tras descargar los datos
comprimidos del servidor para evitar tiempos de espera mayores guarde tanto el

cas como los datos descomprimidos.

rc nombrecaso.cas.gz
wc nombrecaso.cas

(do ((x 100 (+ x 100))) ((> x 900))

(Ti-menu-load-string (format #f "rd
nombrearchivo~a.dat.gz" x))
(Ti-menu-load-string (format #f "wd nombrearchivo~a.dat" x))

)
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B.2. Formato visualizacion

Una vez cargados los datos procedemos a dar formato para una correcta

visualizacion. Para visualizar los contornos cargados utilizamos el comando

Contour... En nuestro caso debemos de utilizar el comando Data>Create

Zone>Mirror eje y trasladando antes el eje utilizando el comando Data>Alter

Specify equations>{X}={X}-0.0125. En el siguiente paso realizamos la colocacién

y dimensionamiento del frame (proporcional a nuestra columna) mediante el

comando Frame>Edit Current Frame...

Edit Current Frame | )

Frame Dimenzions [Faper Ruler Units]

Size and Position

Wwiidth [0.4
Height |7.56

Thickness [%] |01
[~ Show Header [ Red
W ShowBackground  Color [T white

Left Side |0
Top Side |05

[¥ Sheow Border

Frame M ane |Frame om

Close Help

Figura B.3 Editar dimensiones Frame

El siguiente paso sera ajustar el eje a los bordes de nuestro frame mediante el

comando Plot>Axis Details...

oo ==

Range | Gic | Ticks | Label | Tile | Line Area |

I Fil Giid Area \iewpart Posttion (%)
[ Wwhite o
Rght [0
Top [0
Battom ’I}—

Figura B.4 Editar Ejes
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Por dltimo dibujamos cada uno de los discos mediante el comando
Insert>Rectangle...

Rectangle

Line Color I Black gj';g'm"a‘e [Grid -

Line Pattemn [Solid = x [0mzs
Pattem Lenglh (%) [2 - v [0mzs
Line Thickness (%] [0.1 > widh [2.0075

W Fillwith Color I Black Height [0.00001
Clipping IViewpolt ;I

Draw Order IA[Ier Data 2
[~ Atach o Zone/Map  [1

[ Show in Al 'Like" Frames

Macro Function

Flace Close | Cancel I Help |

Figura B.5 Dibujar discos

B.3. Animacion

Existen dos formas de animar en este apartado exponemos ambas.

B.3.1. Animar un solo frame

Primero cargamos los datos. Aplicamos la macro para un frame. Tras estos dos
pasos obtenemos en pantalla la Figura B.6.

File| Edit View Plot Insert Animote Dots Frame Options Tools Anshyze Help

Dl={g| EI e e B e B e P e T e = T o] | _I_I B|&|

™ Sheamiraces Jﬁl
Tive G005 .|

[ =[»[+[M

I Shap to Paper
™ ShaptaGrid

Quick Edit

Rediaw Rediam
Al Frame.

Figura B.6 Ventana de trabajo TECPLOT
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Pasamos a animar la imagen mediante el comando Animate>Time...

ecoss | N ==

Settings  Animate l

Start Time 6.003] Min: 6.005
End Time 7 Max: 7
Time Step Skip 1 MNumber of Time Steps: 200
Destination To File <
File Format A -
Generate Animation File

Figura B.7 Eleccion tiempo y formato de salida

Hacemos clic en Generate Animation File... Elegimos los pixeles que queremos
de ancho y la velocidad de animacion de los datos. En nuestro caso hemos
elegido 200 velocidad real y 50 para ralentizarlo. TECPLOT comenzara a animar
el frame una vez hacemos clic en OK obteniendo un video con el formato .avi
elegido.

Export a |t

| ¥

Fegion |[BEERRE S

" Use ‘width of Image on Screen

(¥ Enter'width |30

Exported Image Dimensions: 30 & 549
[ Antialiazing

—

I Usze Multiple Color Tables

Animation Speed [frames/sec] (200

0k | Cancel Help

Figura B.8 Eleccion pixeles y velocidad
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B.3.2. Animar varios frames

La animacion de varios frames es algo muy costoso pues mediante TECPLOT

deberiamos para cada instante de tiempo avanzar las tres columnas una a una.

Para ello se adjunta en el apartado B.5.2. una macro correspondiente a la
animacion de dos frames para afadir otro solo tendremos que introducir dentro

del while la posicion de este.

En la jError! No se encuentra el origen de la referencia. se muestra la forma
deal de crear el video con TECPLOT si nuestro ordenador tuviera la suficiente

memoria.

{SiTres columnasiay - Tecplot 360 i L o T o O i)
File Edit View Plot Inset Animste Dats Frame Options Tools Analyze Help

] e e e M e o 1= e G
2D Caesian ~

Zone Sufaces
Layers:
I Mesh
W Contour J
[ Vector
[~ Seafter
I Shade
I~ Edge

Zone Style...
Derived Objects:

I steamtaces =< |
Ties 01 [=]

b +M

™ SnaptoPaper
r

Rediaw Redian
Al Frame
W Auto Rediaw

¥ Cache Graphics
¥ Plot Appicsimations  [Drag to create a frame. PX=-0.502460568 |PV=+0.52384858

Figura B.9 Ventana creacion de un macro

B.4. Limitaciones y solucién final

Debido a las limitaciones del ordenador utilizado para la realizacion de los videos
no podemos realizar animaciones mayores de un frame y 1 segundo por

animacién que corresponde a 200 archivos .dat cargados.

La solucion final adoptada ha sido configurar una macro donde se configuran el
formato de visualizacion del apartado B.2. para un frame. Animar este frame
mediante el método expuesto en el apartado B.3.1. Por ultimo editar como se

expone en el Apéndice C los videos mediante el software Sony Vegas Pro.

134



Apéndice B. Tratamiento de datos mediante software Tecplot

B.5. Macros

La creacion de macros en TECPLOT es una herramienta muy util. Nos permite
tratar diferentes datos de una misma forma repetidas veces sin necesidad de

configurar el formato de visualizacion para cada uno de estos datos.

Para guardar una macro utilizamos el comando File>Macro>Record... elegimos
el lugar donde queremos guardarla y procedemos a la realizacion de los pasos

expuestos en el apartado B.2.

Para darle un caracter didactico a nuestra macro hemos utilizado el comando
Insert “Pause” de la Figura B.1 para exponer que se esta realizando en cada
momento. Cuando terminamos la macro hacemos clic en Stop Recording y la

macro quedara guardada.

Para utilizarla cargamos los datos y utilizamos el comando File>Macro>Play...

Macro Recorder I,ﬁj

[nzert "Pauze'

Inzert "Graphics O

|nzert "Graphics On''

|nzert Baw Cormmand

Stop Recording |

Cancel Help |

Figura B.10 Ventana creacion de un macro

B.5.1. Macro creacion un frame para visualizacion en tecplot

#!MC 1100
S!VarSet | MFBD | = 'C:\Program Files
(x86) \Tecplot\Tec360\demo'
$!'PAUSE 'Macro para la creacién de un Frame '
$S!'PAUSE 'Ver Contour vof air'
SIFIELDLAYERS SHOWMESH = NO
SIFIELDLAYERS SHOWEDGE = NO
S!FIELDLAYERS SHOWCONTOUR = YES
S!PICK ADD
X = 3.25
Y = 6.63953488372
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CONSIDERSTYLE = YES
$ | REDRAW
$!'PAUSE 'Trasladar '
SIALTERDATA

EQUATION = '"{X}={X}-0.0125"
$!GLOBALCONTOUR 1 VAR = 3
SICONTOURLEVELS RESETTONICE

CONTOURGROUP = 1

APPROXNUMVALUES = 15
$!PICK ADD

X = 3.25

Y = 6.63953488372

CONSIDERSTYLE = YES
$ | REDRAW
$!'PAUSE 'Crear mirror'
SICREATEMIRRORZONES

SOURCEZONES = [1-22456]

MIRRORVAR = 'X'
$!PICK ADD

X = 3.25

Y = 6.63953488372

CONSIDERSTYLE = YES
$ | REDRAW
$S!PAUSE 'Dimensiones Frame'
S FRAMELAYOUT XYPOS{X 0}
$ ! FRAMELAYOUT XYPOS{Y = 0.5}
SIFRAMELAYOUT WIDTH = 0.4
SIFRAMELAYOUT HEIGHT = 7.56
SIFRAMELAYOUT ISTRANSPARENT = YES
$!PICK ADD

X = 3.45930232558

Y = 6.29069767442

CONSIDERSTYLE = YES
$ | REDRAW
$!'PAUSE 'Caracteristicas ejes'
SITWODAXIS XDETAIL{SHOWAXIS = NO}
SITWODAXIS YDETAIL{SHOWAXIS = NO}
SITWODAXIS VIEWPORTPOSITION{X1l = 0}
SITWODAXIS VIEWPORTPOSITION{X2 = 100}
SITWODAXIS VIEWPORTPOSITION{Y2 = 100}
SITWODAXIS VIEWPORTPOSITION{Y1l = 0}
SITWODAXIS XDETAIL{RANGEMIN = -0.0125}
SITWODAXIS XDETAIL{RANGEMAX 0.0125}
$!PICK ADD

X = 0.269716088328

Y = 0.843059936909

CONSIDERSTYLE = YES
$ | REDRAW
$!'PAUSE 'Dibujar discos (solo se muestra 1 cambiar
coordenadas para los demas'
SIATTACHGEOM
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GEOMTYPE = RECTANGLE
ANCHORPOS
{
X = -0.0125
Y -0.0125
}
RAWDATA
0.00725 9.99999974738E-006
S!PICK SETMOUSEMODE
MOUSEMODE = SELECT
S!ATTACHGEOM
GEOMTYPE = RECTANGLE
ANCHORPOS
{

B.5.2. Macro crear un video con varios frames simultaneos en TECPLOT

IMFBD |#!MC 1100
$!VarSet |MFBD| = 'Directorio'
SlVarSet |t| =0
S !EXPORTSETUP EXPORTFORMAT AVI
S!EXPORTSETUP EXPORTREGION = CURRENTFRAME
S IEXPORTSETUP IMAGEWIDTH = 300
S!EXPORTSETUP ANIMATIONSPEED = 200
SIEXPORTSETUP EXPORTFNAME = 'Directorio’
S EXPORTSTART
EXPORTREGION = CURRENTFRAME
Slwhile |t] <=1
S EXPORTNEXTFRAME
S I FRAMECONTROL POPATPOSITION
X = 0.2
Y =1
S$!PICK ADD
X = 0.2
Y =1
CONSIDERSTYLE = YES
S !GLOBALTIME SOLUTIONTIME = |t|
$ ! FRAMECONTROL POPATPOSITION
X = 2.2
Y =1
$!PICK ADD
X = 2.2
Yy =1
CONSIDERSTYLE = YES
$!GLOBALTIME SOLUTIONTIME = |t|

S!vVarSet |t] = (lt] + 0.0025)
$!EndWhile

S1EXPORTFINISH

S !RemoveVar |MFBD|
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B.5.3. Macro anadir contador a videos

S!PAUSE 'Texto'
STATTACHTEXT
POSITIONCOORDSYS = GRID

ANCHORPOS
{
X = 0.03
Y = -0.05

}
COLOR = WHITE

TEXTSHAPE
{
SIZEUNITS = FRAME
HEIGHT = 3
}
SCOPE = GLOBAL
MACROFUNCTIONCOMMAND = '& (SOLUTIONTIME) '
TEXT = '&(SOLUTIONTIME)s'
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software sony vegas pro

En este apéndice se detalla, a modo de guia préactica, la edicion de videos con

Sony Vegas Pro 13.

Los videos adjuntos al proyecto son los siguientes
Frecuencia 1Hz 15s velocidad real
Frecuencia 1Hz 15s velocidad x0,25
Frecuencia 2Hz 8s velocidad real
Frecuencia 2Hz 8s velocidad x0,25
Frecuencia 4Hz 7s velocidad real
Frecuencia 4Hz 7s velocidad x0,25
Frecuencia 1, 2 y 4Hz 7s velocidad real

Frecuencia 1, 2 y 4Hz 7s velocidad x0,25

C.1. Importar

Abrimos el programa y mediante el comando Archivo>Propiedades...
configuramos las caracteristicas de nuestro proyecto. Paso muy importante para
no perder calidad en la posterior renderizacion de los videos. Elegimos los
pixeles que queramos de ancho (en nuestro caso 40 para videos de una columna
y 300 para videos de tres columnas) y de alto debemos elegir el mismo namero

de pixeles con los que hemos animado nuestro video en TECPLOT.
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La velocidad de los fotogramas elegimos la maxima y deseleccionamos la casilla
Ajustar medios de origen para que coincidan con la configuracion del proyecto o

renderizacion.

Propiedades del oy —— =

Video |£\udio I Regla I Resumen I CD de audio|

Plantilla: Personalizado (300x549; 59,940 fps) - ﬂ b4 | %

Anchura: 300 Orden de campos: ’Ninguno (escaneo progresiva) v]

Altura: 545 Relacidn de aspecto del pixel:  1,0000 {Cuadrada) -
Inicio de salida: ’0 arados (original) "]

Velocidad de fotogramas: 59,940 (NTSC doble) -

Modo 3D estereoscopico: [Desacﬁvado VI

Intercambiar izquierda/derecha

Induir cancelacidn en renderizaciones e imprimir en dnta

Formato de pixel: Punto flotante de 32 bits (niveles de vide +
Gamma de composicidn: 2,222 (video)

Transformadin de la vista: Desactivado

Calidad de renderizadidn de méx. resclucién: ’Buena v]
Tipo de desenfoque de movimiento: [Gausiano v]
Método de eliminacidn de entrelazado: ’Fusionar campos V]

|| ajustar medios de origen para que coinddan con la configuracidn de proyecto o renderizan

Carpeta de archivos renderizados previamente:

C:\Users\Jose Antonio\AppData'Local\Sony\Vegas Prol13.0%

Espacio disponible en la carpeta selecconada: 125,5 gigabytes

[ tniciar todos los nuevos proyectos con esta configuracisn

[ Aceptar ][ Cancelar ][ Aplicar ]

Figura C.1. Propiedades del proyecto paratres columnas

Una vez realizado este paso mediante el comando Archivo>Importar>Medios...

elegimos los videos que queremos unir y los arrastramos hasta la pista.

C.2. Colocacion columnas

Para los casos de una columna no es necesario este apartado. Haciendo clic en

el boton E en la pista podremos elegir la posicion de cada una de nuestras

columnas.
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Movimiento de pista - Pista 5 [ | 1 1 I I I =
Predeterminado: | (Sin tituio) - X ‘
Alfa de origen v\.%@\fﬂj|m‘
= Posicion
X -40,00
v 0,00
Anchura: 300,00

Altura: 549,00 3 :
= Orientacion

Angulo: 0,0 @
= Rotacién . X

Angulo: 0,0
Desplazamiento X: 0,00

Desplazamiento Y: 0,00 ‘

= Fotograma clave il a4

e e ceos P lcosen,ee

Figura C.2. Propiedades del proyecto para tres columnas

Otras opciones como los textos colocados y el contador se pueden afadir
haciendo uso de los tutoriales que hay en la red sobre este programa. Quedando

la animacion del siguiente modo.

180 ||
25102015

Figura C.3. Visulaizacion para tres columnas

C.3. Renderizar

Por ultimo y paso mas importante para no perder calidad en la animacion
debemos elegir un formato que sea compatible con nuestro tamafio y que no
ocupe excesivo espacio. Para renderizar utilizamos el comando
Archivo>Renderizar como... Personalizamos las propiedades del formato NTSC

SD YUV de manera que queden como en la imagen siguiente.
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]

Configuracién personalizada

Plartila: + & X
Motas: NTSC 50, usando el codec Sony YUY, Compatible con -
CpenDVL.
Formato: Video: 59,540 fps; Tamario de fotogramas del proyecto -
Progresivo
Relacion de aspecto de pixel: 1,000 -
Induir video
Tamario de - -
e [{Usar configuracian del proyecta) ]
Anchura: Altura:
Veloddad de -
Fotoaramas: 59,940 (NTSC doble)
Orden de campos: [M-.gum (escaneo progresivo) *]
Reladén de -
aspecto del pixel: 1,0000
Formato de video: [Eédec Sany YUV "] | Configurar. .. |
Zalidad: : : : 0,0 %
Baja alka
Intercalar cada (segundos):
[ ] intercalar cada fotograma
[ | Fotograma dave cada (fotogramas): ‘:\
[ ] velocdad de datos (KBytes/segunda):
[ ]Renderizar canal alfa (sdlo formatos de video sin comprimir)
Crear archivo compatible con OpenDML (AVI versidn 2.0)
\ Video | Aue | Provecs /T
I Aceptar I [ Cancelar ]

Figura C.4. Propiedades renderizacion
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