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RESUMEN

El objetivo de la tesis es la simulacibn numérica del flujo en un mezclador planetario
mediante un modelo de Dindmica de Fluidos Computacional. Este modelo esta basado en la
alternativa de Ecuaciones Promediadas (Reynolds o Favre Averaged Navier-Stokes

Equations, RANS), que son resueltas mediante un método de volimenes finitos.

En el capitulo 1 se hablara de la importancia del uso del mezclador planetario para poder

comprender el funcionamiento y aplicacién en las diversas areas de la ingenieria.

En el capitulo 2 se presentan las ecuaciones instantaneas que gobiernan el movimiento del
flujo y a continuacién la deduccion de las ecuaciones promediadas que se resolveran
mediante un método de volimenes finitos. Estas ecuaciones son: de continuidad, de cantidad

de movimiento, y de la especie quimica.

En el capitulo 3 introduccion al método de volumenes finitos el cual permite resolver las

ecuaciones de transporte que describen el movimiento del fluido.

En el capitulo 4 se presenta la configuracién a simular, asi como los detalles numéricos que
se utilizan en el modelo con sus respectivas condiciones de frontera, velocidad, presion, C1

mayado etc. Después se procede amostrar resultados y discusiones de estos parametros.

En el capitulo 5 conclusiones que se derivan del trabajo realizado ademas de algunas

recomendaciones para trabajos futuros.

Por dltimo, se incluyen cuatro apéndices. En el apéndice A, se presentan los modelos de
turbulencia; los esquemas de discretizacion se introducen en el apéndice B; y en el apéndice
C, el archivo de datos de entrada del cédigo de Dinamica de Fluidos Computacional, Q1.Por

ultimo se agregara la bibliografia consultada para la tesis



Capitulo 1

INTRODUCCION

Definicién de mezcla

Es el proceso segun el cual varios ingredientes se ponen en contacto, de tal forma
que al final de la operacién se obtiene un sistema homogéneo a cierta escala
desde molecular hasta macroscépica.Segun la escala del mezclado y la
miscibilidad relativa de las sustancias en presencia, el resultado puede ser una
solucion, un coloide, o wuna dispersion micro o0 macroscoépica: emulsion,

suspension, espuma [1].

En muchos procesos industriales, la mezcla se utiliza para la homogenizacion
de varios componentes para un producto final. Para ello existen diversos tipos de

mezcladores.

Los mezcladores se agrupan basicamente, en cinco clasificaciones primarias:

a.-) mezcladores de flujos o corrientes
b.-) de paletas o brazos

c.-) de hélices o helicoidales

d.-) de turbinas o de impulsos centrifugos

e.-) varios tipos diversos
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a.-) Mezcladores de flujos o corrientes

Se introducen los materiales casi siempre por medio de una bomba y la mezcla se
produce por interferencia de sus flujos corrientes.

Solo se emplean los sistemas continuos o circulantes para la mezcla completa de
fluidos miscibles. Rara vez se usan para mezclar dos fases.

Este tipo de mezclador se emplea a veces para liquidos, pero su mayor aplicacion

es la mezcla de combustibles gaseosos antes de inflamarlos

b.-) Mezclador de Paletas o Brazos

Consisten de una o varias paletas horizontales, verticales o inclinadas unidas a un eje
horizontal, vertical o inclinado que gira axialmente dentro del recipiente. De esta
manera el material mezclado es empujado o arrastrado alrededor del recipiente
siguiendo una trayectoria circular.

Este tipo se usa para pastas y masas, especialmente en las industrias

alimenticias, pastelerias, fabricacion de mayonesas etc.
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c.-) Mezcladores de Hélices, o helicoidales

Su accion mezcladora se deriva de que sus aletas helicoidales al girar empujan
constantemente hacia delante, lo que para todos los fines puede considerarse un
cilindro continuo de material, aunque el deslizamiento produce corrientes que
modifican bastante esta forma cilindrica. Puesto que la hélice hace que un cilindro
de material se mueva en linea recta.

Se utilizan para mezclar gases en circulacion continua

N

e,

d.-) Mezcladores de Turbina o de impulsor centrifugo

El material entra en el impulsor axialmente por su abertura central. Los &labes
aceleran el material y lo descargan del impulsor o rodete mas o menos

tangencialmente a una velocidad bastante elevada.

Este tipo es particularmente conveniente para mezclar liqguidos de viscosidad

media o baja, en especial cuando se lo coloca excéntrico en el recipiente..
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e.-) varios tipos diversos

El molino coloidal

Se usa cuando es necesario producir dispersiones sumamente finas. Casi todos
los molinos coloidales se basan en el mismo principio, aunque pueden diferir en
los detalles de su construccién. El rotor puede tener ranuras o no tenerlas y ser o
no conico. El material se somete a un intenso esfuerzo cortante y a una vigorosa

fuerza centrifuga, y esta combinacién produce excelentes dispersiones.

Mezclador de Tambor

El Mezclador de tambor o de volteo: es sencillo pero util. Consiste en un recipiente
cilindrico montado sobre un eje horizontal y que gira con él. Haciendo girar el
cilindro o tambor se mezcla el contenido. Se usa mucho para mezclar polvos y

hormigdn o concreto.

CAPITILO 1 Pagina 4



Votator

Este tipo se emplea hoy mucho cuando se necesita una rapida transmision de
calor, ademas de un producto acabado suave, corrientemente de alta
consistencia, como en la parafina, manteca de cerdo, helados, esta maquina de
construccion precisa consiste en un tubo con camisa, dentro del cual gira a gran

velocidad un eje con rastrillos.

MAQUINA DE HEL ADOS CLASICA
(O1a Fashioned Freezer)
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Precisamente por ser el arte de mezclar tan empirico y por la casi infinita variedad
de sustancia que pueden mezclarse, el numero de modelos de mezcladores
inventado es enorme. Unos son buenos, otros malos, pero poco se han
normalizado. Cada industria ha perfeccionado los mezcladores para sus propios

usos.
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El mezclador que nos interesa para el estudio del flujo en el interior del mismo es el

planetario, y sobre éste se hara un primer analisis en esta tesis.

MEZCLADOR PLANETARIO

El mezclador planetario es un dispositivo que cuenta generalmente con un tazon,
aspa, y un motor que mueve el aspa o paletas. Con respecto a su funcionamiento
éste gira sobre su propio eje y se traslada sobre el recipiente para alcanzar la mezcla

requerida.

El mezclador planetario puede mezclar fases liquido/liquido, liquido/sdlido/ y
sélido/sdlido; mezclando sin importar la diferencia en peso especifico, tamafio,
viscosidad y proporcion de los componentes. Ademas, la carga y descarga del
material durante el proceso son rapidas. El tazon puede estar cubierto contra
enfriamiento y calentamiento, y también provisto con una cobertura conica para evitar
polvo y derrames. Adicionalmente, el tazon puede ser retirado facilmente de la

maquina para lavado, limpieza y transporte de materiales mezclados.

La eficiencia del mezclado depende de las propiedades de los materiales a
mezclar, del equipo utilizado y de sus condiciones de operacion Lograr
homogeneidad entre los materiales a mezclar de manera que al muestrear una
porcién de esta contenga todos los componentes en la misma proporcion que la

mezcla total.
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Dado que es importante entender el proceso de mezclado dentro del sistema para
mejorar su eficiencia, se debe analizar el mismo. Para entender el proceso existen 2

meétodos de analisis: método experimental y simulacion numeérica

El analisis experimental en laboratorio, requiere de un prototipo o de un modelo fisico
a escala del sistema cuya construccion puede requerir de tiempo y materiales
costosos asi como instrumentacion, ademas de que puede requerir un periodo muy
grande de tiempo para hacer las mediciones. Adicionalmente, si se hacen las
mediciones en el modelo, el escalamiento del fendmeno al prototipo puede no ser
viable. Ademas, el mantenimiento de la instalaciébn experimental puede demorar

mucho y resultar costoso.

Por otro lado, los avances actuales en materia de informética, han permitido que el
empleo de la simulacion numérica haya reducido costos, tanto computacionales como
temporales, respecto a algunos afios atras. Es por ello que este medio, en ocasiones,
puede ser mas economico que el experimental, y en él, se tiene hoy en dia una
herramienta muy poderosa para este tipo de estudios, pues los resultados obtenidos
por este camino, para las principales variables o parametros, son cada vez mas
confiables, pues aumenta su exactitud al caso real; sin embargo, se recomienda un

uso complementario al experimental.

Para disefiar o proyectar bien un mezclador hay que tener en cuenta no solo el

elemento mezclador sino también la forma del recipiente.
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1.1 Objetivo de la tesis

Simulacion numérica del flujo en un mezclador planetario mediante un modelo de
Dindmica de Fluidos Computacional. Este modelo est4 basado en la alternativa de
Ecuaciones Promediadas (Reynolds o Favre Averaged Navier-Stokes Equations,

RANS), que son resueltas mediante un método de volimenes finitos.

1.2  Motivacion Social y Ambiental

En las distintas ramas de la industria como la quimica, farmacéutica y alimenticia,
durante la mayor parte del siglo pasado y aun en la actualidad, se emplean equipos
mezcladores para obtener productos secundarios después de una combinacion de

dos 0 mas componentes; proceso denominado mezclado.

1.3  Principales alternativas numéricas

Para simular el flujo se tienen basicamente las siguientes alternativas de simulacion:
La Simulacién Numérica Directa (Direct Numerical Simulation, DNS), la alternativa de
Ecuaciones Promediadas (Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations, RANS) y la
Simulacién de Grandes Escalas (Large Eddy Simulation, LES), son basicamente las
tres alternativas para simular el flujo en estudio.

Con la DNS se discretizan directamente y son resueltas numéricamente, las
ecuaciones instantdneas que gobiernan el movimiento del flujo reactivo, las cuales,
son validas tanto para flujo laminar como turbulento. Dichas ecuaciones son, la de
conservacion de masa, la de cantidad de movimiento, la de energia y la de especies
qguimicas. La discretizacion resuelve todas las escalas de las variables del flujo, ya
sean espaciales o temporales, y por tanto no requiere de ninguna aproximacion o
modelo. Si se tiene un flujo turbulento sin reaccion, para capturar todas las escalas, el

namero de puntos de la discretizacion (espacio-temporal) es funcién del nimero de
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Reynolds elevado al cubo. Si el problema incluye especies reactivas, apareceran
escalas aun menores, que exigiran mas detalle en la simulaciéon. Cuando el flujo del
sistema de interés es mayormente turbulento y con un nimero de Reynolds muy
grande, la aplicacion de este método esta limitada por la potencia del equipo de

computo.

La Simulacion de Grandes Escalas (LES) trata de resolver las ecuaciones para las
fluctuaciones de mayor tamafio, modelando sobre ellas el efecto de las de menor
tamafo. Esta técnica puede mejorar sustancialmente la prediccion de la
aerodinamica del flujo, sobre todo en flujos con estructuras transitorias de vorticidad
que dominan los procesos. No obstante, la mayor parte de las reacciones quimicas
asociadas a la combustion, siguen sucediendo en estructuras menores a la
resolucién de la malla y, por tanto, se debe modelar su efecto en las estructuras

resueltas.

La alternativa de Ecuaciones Promediadas (RANS), usada en este trabajo y
explicada en mayor detalle en el capitulo 2, es extensamente utilizada en casos
practicos de interés industrial. Consiste en promediar todas las escalas de las
fluctuaciones turbulentas, espaciales y temporales y resolver las ecuaciones de
transporte en términos de variables medias del sistema. Con este método, el
transporte turbulento de la cantidad de movimiento, se modela mediante alguno de
los llamados modelos de turbulencia, para este caso, el modelo k-¢ [14], descrito en
el apéndice A.

1.4 Estructura de la Tesis

Posterior a este primer capitulo, en el capitulo 2 se presentan las ecuaciones
instantaneas que gobiernan el movimiento del flujo y a continuacion la deduccion de
las ecuaciones promediadas que se resolveran mediante un método de volumenes
finitos. Estas ecuaciones son: de continuidad, de cantidad de movimiento, y de la

especie quimica.
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La introduccién al método de voliumenes finitos se hace en el capitulo 3, el cual
permite resolver las ecuaciones de transporte que describen el movimiento del fluido.

En el capitulo 4 se presenta la configuracibn a simular, asi como los detalles
numericos que se utilizan en el modelo para simular este sistema. A continuacion, se

muestran las predicciones para un caso muestra.

Las conclusiones que se derivan del trabajo realizado se exponen en el capitulo 5,

ademas de algunas recomendaciones para trabajos futuros.

Por ultimo, se incluyen cuatro apéndices. En el apéndice A, se presentan los modelos
de turbulencia; los esquemas de discretizacion se introducen en el apéndice B; y en
el apéndice C, el archivo de datos de entrada del codigo de Dindmica de Fluidos

Computacional, Q1.
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Capitulo 2

Ecuaciones de transporte

En este capitulo se abordan primeramente, las ecuaciones instantdneas de
transporte que gobiernan el flujo que se estudia numéricamente en ésta tesis. Dicho

flujo es turbulento .Ademas, la geometria considerada es multidimensional.

Las ecuaciones que rigen el flujo son: de continuidad, de cantidad de movimiento, y

de especies quimicas; éstas se exponen en coordenadas cartesianas.

Posteriormente se introduce la alternativa empleada en este trabajo para la
simulacion del flujo, que es la Alternativa de Ecuaciones Promediadas (Reynolds o
FavreAveragedNavier-Stokes Equations, RANS), que es el promediado temporal de

las ecuaciones mencionadas en el parrafo anterior.

2.1 Continuidad

La ecuacion de continuidad, que expresa la conservacion de masa, puede escribirse
como:

%’0+V-(p5)=0 (1)

dondev y p son, respectivamente, la velocidad y la densidad instantaneas de la

mezcla reactiva.
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2.2 Conservacion de cantidad de movimiento.

La conservacion de cantidad de movimiento del flujo es descrita a través de la

ecuacion:

;(pg)+v.(pgo):—Vp+V-?’+pl?m )

T , f
donde P es la presién, 7' es el tensor de esfuerzos viscosos y '™ son las fuerzas

masicas, por ejemplo la gravedad, g,

Segun la ley de Navier-Poisson el tensor de esfuerzos viscosos es [2]:

7= 1(Vo+V )+ (u,—2/3u)V-0)5 3)

donde# es la viscosidad molecular de la mezcla, #» es el coeficiente de viscosidad

volumétrico y d es el tensor delta de Kronecker. Generalmente, el coeficiente de
viscosidad volumétrico es despreciado [3].

Si se sustituye la ecuacion (3) en (2), se obtienen las ecuaciones de Navier- Stokes:

2 (p0)+5-(p00)= 505 | 70+ (V 0 - 21505 1 @

2.3 Conservacion de las especies quimicas.

Si se tiene una mezcla de N especies, la fraccién masica de una especie quimica @

es:
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m
Yazia

Mmr (5)

donde M= es la masa de la especie y ™ es la masa total de la mezcla (contenida en
el mismo volumen). De acuerdo con la definicién (5), la suma de todas las fracciones

masicas de las especies es uno.

21’;‘=1Y a= 1

La conservacion de la especie ¢, se expresa en términos de la fraccibn masica por la

ecuacion:

0 _ _ -
a(p\(a)+V~(/erm)——V'Jﬁsw a=12...N )

dondeJ« es el flujo difusivo y S« es |a tasa de formacion neta de la especie & .
N _ N =
Para satisfacer la ecuacion de continuidad (1), se cumple que 2e18.=0 yza=13a =0

El flujo difusivo de la especie ¢ , Ja se trata mas adelante. En este trabajo de tesis la

especie no reacciona por loque§ =0.

2.4 Promediado de las ecuaciones.

El flujo en la mayor parte de los problemas de interés practico, asi como en este
trabajo, es turbulento. Una de las caracteristicas de este tipo de flujos es la variaciéon
aleatoria e irregular tanto en el espacio como en el tiempo de las propiedades del
fluido.
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Una de las alternativas para la simulacion de flujos turbulentos reactivos, es el
promedio de las ecuaciones instantaneas de conservacion. Con este método, se
promedian todas las fluctuaciones de las escalas temporales y se resuelven
ecuaciones de transporte para los valores medios de las propiedades del fluido. Estas
ecuaciones no son cerradas, por lo cual se requieren modelos que reemplacen los

términos no cerrados.

Si el flujo presenta variaciones en la densidad, se pueden usar dos tipos de
promedio. Uno es el promedio de Reynolds, el cual toma a la densidad como

constante. El otro es el promedio de Favre, que es ponderado con la densidad ([5] y

[6)).

De manera ilustrativa, se presenta con el simbolo @ cualquier propiedad
transportada, tal como la entalpia hy las componentes de la velocidad 0. Los valores
instantaneos de estas propiedades son escritos en términos de un promedio y una

fluctuacion turbulenta:

O =D+ P’ 7)

O =D+ D" (8)

Los dos promedios ® y ® estan definidos como:

_ ) 1 e i
® = lim — > @ promedio de Reynolds 9)
e >® e i=1
~ o1& ,
® = lim —Zp(')d)(') Promedio de Favre (10)
e Ny i1
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En donde ®%

De las definiciones anteriores:

Con la definicién de los dos promedios se obtiene:

O=D+ D"
HT’:-LT’
Yol
PO = p D
N =] 'u'(D” "
5@ =uid"+ I o

Una de las razones para aplicar el promedio de Favre en las ecuaciones instantaneas
de transporte, es que cuando se aplica dicho promedio, genera ecuaciones muy

sencillas que no incluyen correcciones con fluctuaciones de la densidad en las

ecuaciones resultantes.

Si se aplica el promedio de Favre a las ecuaciones instantdneas de continuidad,

cantidad de movimiento, energia y especies quimicas, se obtienen las siguientes

ecuaciones [3]:

es la muestra idel conjunto de realizaciones n®de un experimento.

(11)

(12)

(13)

(14)

(15)
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(16)
gt(pﬁ)+v-(55)=—Vp+V-[,u(V5+(V 5)T —2(V-5)§H+V-(p6”6”)+pg (17)
= (ph)+V-(poh)=-V-3, +V-(po'h")
—_—
I L (18)
Si se aplica el promedio de Favre en la ecuacion homogénea se obtiene:
a T T "o
5 (P8)+V(p0g,)= -V (VG )+ V- (p0"¢;) (19)

Las ecuaciones anteriores tienen una forma idéntica a las correspondientes

ecuaciones instantdneas, con un término adicional (U”iq)”), qgue involucra las
fluctuaciones de la velocidad y el escalar @, y que representa fisicamente el
transporte convectivo de ® por movimientos turbulentos. En flujos turbulentos, el
término de difusién laminar (1), de las ecuaciones anteriores, es generalmente
despreciable frente al término de difusién turbulenta (ll). Por lo tanto, las ecuaciones
(15), (16), (17), (18) y (19) se escriben como:

L 4v-(pD)=0 (20)

o :
a (21)

%(ﬁﬁ) +V- (ﬁﬁﬁ): v-(po'h") (22)
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(/552 )+ V- (/55¢Z ) =V. ('55!'53

(23)

Si el flup es de baja velocidad (Ma<<l), generalmente se supone que las
fluctuaciones de la presion son despreciables [7]. Por lo tanto, los valores medios de

la densidad y la tasa de reaccion quimica se pueden expresar como funcién de una

~

presion de referencia p,. donde¢” representa la fraccion masica de las especies;

para a=1..N+1

Los flujos turbulentos 0"®" de la ecuaciones (21),, y (22) son términos desconocidos

— r r
que requieren modelizacion. El cierre del término PP U de la ecuacion media de

cantidad de movimiento (22) se trata en el apéndice A.

El tratamiento del término pU'e, , Se puede consultar en Jones et al ([7]y [8]), ¥

Lindstedt et al [9] (¢Z puede representar también la fraccion masica de las especies si

se incluye un término fuente).

Para poder hacer el cierre de las ecuaciones (20), (21), y (23), hace falta también

conocer la densidad 7 . La densidad se supone constante.

p=p{ . By) (24)
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Capitulo 3

Método de Solucion

El método de volumenes finitos, permite dar solucion a las ecuaciones presentadas
en el capitulo anterior, las cuales componen el comportamiento del medio de estudio

. Por ello, en este capitulo se presenta dicho método de solucion.

3.1 Método de voliumenes finitos.

Mediante una ecuacion general, se pueden representar las ecuaciones medias de

continuidad, cantidad de movimiento y del modelo de turbulencia, donde la variable

dependiente esta representada por ¢

;(P5)+V'(W15)—V'(r¢v¢):S¢ (25)

Donde Ly es el coeficiente de difusion y S es el término fuente. Los términos del

lado izquierdo de la ecuacion (25) son el término transitorio, convectivo y difusivo,
respectivamente. Los términos Ty y S estan especificados para cada variable ¢ En

el caso de la ecuacion de continuidad¢ :1.

Esta ecuacion general (25), se puede discretizar con el método de volimenes finitos.
Con este método, el dominio se divide en pequefios volimenes de control (figura 1),
asociando a cada unos de ellos un punto nodal. De manera similar, se discretiza el
tiempo en intervalos temporales. La ecuacion diferencial resultante, se integra en

cada volumen de control y en cada intervalo temporal, y el resultado es una ecuacion

discretizada que relaciona los valores de ¢ para un determinado grupo de puntos
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nodales. Esta ecuacion algebraica expresa el principio de conservacion de 9 en el
volumen finito, de la misma manera que la ecuacion diferencial o expresa para un
volumen infinitesimal. La ecuacion algebraica para un nodo P puede expresarse en

forma general como:

apap = Zaial "'aT&r +B (26)

i,I=EW,N,S,H,L

Donde el subindice | representa las celdas vecinas, i la cara entre las celdas Pe |, T
el valor correspondiente en el intervalo temporal anterior, y B el término fuente. La
deduccion detallada de la ecuacion (26) puede consultarse en ([10] y [11]), asi como

en un gran numero de textos de dinamica de fluidos computacional.

Figura 1. Representacion del sistema discretizado en volumenes finitos.

En el caso de una malla cartesiana, escalona (“staggered”) y uniforme (celdas de
iguales dimensiones espaciales), se puede emplear por sencillez un volumen de
control bidimensional, como el que se muestra en la figura 2 (el espesor de la celda
en direccion z puede considerarse la unidad.) En una malla escalonada, las
variaciones se encuentran definidas en el centro de la celda, mientras que las
componentes de velocidad en cada direccion, correspondientes a la celda, se

encuentran desplazadas a las caras de la celda.

CAPITULO 3 Pagina 19



En la figura 2, se muestra la notacion de la celda y de sus vecinas. Dada una celda
P, sus vecinas se nhombraran segun las iniciales de los puntos cardinales (en inglés)
en las direcciones “x” e “y” y como “Low” y “High” en la direccion z. Las caras de la
celda se nombran con la misma nomenclatura, pero con letras mindsculas. A su vez,
el tiempo también se discretiza. Las celdas en la direccion temporal se llaman

intervalos temporales. La celda P en el paso temporal se nota como T.

Y

Nodo

Figura 2. Diagrama esquematico de un volumen de control bidimensional.

A continuacién, se presentan los términos de la ecuacion discretizada (26).
Definiendo tres expresiones mediante los simbolos F, D, y Pe como:

F=p5 ng,Pe: (27)

Donde Ui es la velocidad en la cara i, &, es la distancia entre los nodos que incluyen

la cara i y Pe es de numero de Peclet, que es una relacion entre la conveccion y la
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difusion. Las expresiones para F y D representan el efecto de los términos convectivo

y difusivo, respectivamente, de la ecuacion de transporte (25).

Los coeficientes i de la ecuacion (26) son:

a, =D, f(Pe )+ max(—F,,0) (28)

Los valores F y D en la cara de la celda de la ecuacion (27) son:
~ LA, .
F.=(pB)A, D, =--1 i=n,s, e, w (29)

(64)

dondeAi es la longitud de la cara i.

Para determinar F se necesita conocer © y J en la cara de la celda. El céalculo del

término convectivo de la ecuacion de transporte (1) requiere también el conocimiento

de la variable escalar, ¢ . en la cara de la celda. La velocidad ¥ esta calculada en la

cara de la malla escalonada; pero # y ¢ estan calculados en el nodo y necesitan ser

interpolados a la cara para calcular los coeficientes % de la ecuacion discretizada
(26).

La obtencion de estas variables en la cara de la celda es importante para la precision

~

y convergencia de la solucion. El célculo de 7y b da lugar a los llamados esquemas

de discretizacion. La funcion fQPq) de la ecuacion (28) depende del esquema de
i (AN : : : fQPe\):l
interpolacion; por ejemplo, en el esquema de diferencias desplazadas, .

Para el sistema hibrido [11]:

f (Pe)=max(0.1-0.5P¢) (30)
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En el apéndice B se presentan estos esquemas de discretizacion lineales con mas
detalle, pues son los que se utilizaran en esta tesis en la discretizacion del termino
convectivo de las ecuaciones de cantidad movimiento, energia, y modelo de

turbulencia.

El coeficiente para el término transitorio es:

P AXAy
= 31
ar At (31)

Para el calculo del término D (28) se necesita obtener el coeficiente de difusién, I,
en la cara de la celda. El coeficiente I' no es necesariamente una constante,
probablemente puede ser funcion de valores variables que se conocen en los nodos
(por ejemplo la temperatura) y por tanto es necesario interpolarlo en la cara. Esta
interpolacién puede ser aritmética o armonica. Como ejemplo, para la cara e, estas

interpolaciones son:

AX\Tp+T 2 e
r.= (2; ), - e (32)
Xe Ax(+ j
I'e TE
El término fuente de la ecuacion general (1), §¢, se linealiza como:
S,=S..*S,.3
¢ 4, bog (33)

donde el término Sév se elige de acuerdo a la relacion existente entre S y ¢ , en
caso de depender el primero del segundo. El objetivo de la linealizacion del término

fuente es mejorar la convergencia de la solucion.
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Con esta suposicion, los términos B 'y 2¢ de la ecuacion (26) son:

B=5y MMy +arg, (34)

ap=actawtantastar—S,,AXAY (35)

La ecuacién (26) se aplica en cada celda del dominio, para cada ¢ y para cada paso

temporal At, por lo que se tiene un sistema de ecuaciones lineales (los coeficientes

a pueden depender, directa o indirectamente de ¢, por lo que el sistema es
realmente pseudo-lineal). Para resolver este sistema de ecuaciones se puede

utilizar cualquier método de resolucion de ecuaciones lineales.

En el calculo de las velocidades a partir de las ecuaciones de cantidad de
movimiento, se tiene el inconveniente de que la presion, cuyo gradiente aparece
como término fuente en las ecuaciones de cantidad de movimiento, no tiene una
ecuacion propia para calcularla. Una solucion ampliamente utilizada, es transformar
la ecuacion de continuidad en una ecuacion para la presion.

Entre los algoritmos iterativos que se basan en este procedimiento, estan los de la
familia SIMPLE (Semi-ImplicidMethodforPressure- LinkedEquations), ([12], [11] V¥
[13]). El algoritmo utilizado en esta tesis para resolver el problema de acoplamiento

velocidad-presién pertenece a esta familia.

El proceso de solucidn de este sistema de ecuaciones es iterativo y durante éste, las
ecuaciones del sistema, en general, no se cumplen; el balance entre la parte
izquierda y derecha de la ecuacion se denomina residuo. La convergencia del
proceso iterativo se da cuando los residuos disminuyen.

Para procurar acelerar esta convergencia, se utiliza un método de relajacion de
algunas de las variables dependientes y propiedades. Se emplean dos tipos de
relajacion: la inercial y la lineal. La relajacion inercial se emplea para las velocidades

y los parametros de turbulencia, y aumenta la diagonal de la matriz de coeficientes el

agregar a la ecuaciéon de cualquier variable ¢ , el término fuente:
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(36)

dondeVr es el volumen de la celda P, Aty es el intervalo de tiempo falso y el

superindice n se refiere al nUmero de iteracion.

Para la presion y la densidad se emplea la relajacion lineal dada por:

A" = ag +(1L-a)pl (37)

donde a es el factor de relajacion, el superindice “sol” se refiere al valor de la
propiedad proporcionado por el “solver” en la iteracion actual. El factor de relajacién

a, normalmente toma valores entre O y 1.

El criterio de convergencia utilizado para detener el proceso iterativo para un paso
temporal dado y pasar al siguiente es tal que, para cada variable, la suma de los
valores absolutos de los residuos en todo el dominio sea menor que un determinado

porcentaje de un valor de referencia.

En este trabajo, se usa el cédigo de Dinamica de Fluidos Computacional, PHOENICS
[16], para resolver las ecuaciones que describen la aerodinamica del flujo,
recordando que son, la de continuidad, de cantidad de movimiento, de energia, de

especies quimicas y de turbulencia.
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Capitulo 4

Prediccion numérica del flujo en el mezclador planetario

4.1 Introduccidon

Parte importante del trabajo en esta tesis es colocar las caracteristicas del cédigo
de dinamica de fluidos computacional que permite simular el movimiento del fluido
en un mezclador planetario. De hecho, en este primer estudio se presenta los
elementos necesarios para mover cuerpos sélidos en el cédigo de Dinamica de
Fluidos Computacional, PHOENICS.

Primeramente se presenta el sistema a simula. Después, se detallan las
caracteristicas y los procedimientos numéricamente llevados a cabo para simular
el movimiento de un cuerpo solido asi como las consideraciones tomadas para
representar el sistema.

Finalmente, se presentan algunos resultados numéricos del sistema predichos por

el modelo numérico

4.2 Configuraciéon a simular.

La configuracion que se simula es la de un mezclador planetario. EI mezclador
planetario es un dispositivo que consta, generalmente, de un tazon, paleta, y brazo.
La configuracién seleccionada es cuadrada con una parte circular para poder facilitar
el funcionamiento en el programa que cuenta con las siguientes caracteristicas: 1m
xIm x 0.15m de material acero. El tazon se muestra en la Figura 4.1 con sus

respectivas acotaciones.
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1m

Figura 4.1 Tazon del mezclador acotado

Se selecciona esta configuracion por que en el momento de discretizar el sistema se
puede tener una malla sin tantos requerimientos de computo no quedando espacios
libres para la simulaciéon. El siguiente cuerpo que se presenta es el aspa, para este
trabajo se selecciono una paleta circular, por el mismo motivo que lo anteriormente
expuesto. Esta paleta circular cuenta con las siguientes caracteristicas 0.10m de
diametro y de altura 0.14m y es del mismo material que el tazon. En la Figura 4.2 se

muestra la paleta seleccionada.

0.10m

0.14m

Figura 4.2 paleta circular acotada

La varilla que permite la traslacion de la paleta alrededor del tazon es del mismo
material de la paleta y tiene las dimensiones de 0.60m x0.03m. Esta varilla se

muestra en la fig. 4.3.

CAPITULO 4 Pagina 26



! 0.60m |

Figura 4.3 varilla del mezclador para permitir la traslacion de la paleta acotada

Una representacion esquemaética de las piezas ensambladas se muestra en la figura
4.4 El cilindro, que representa el aspa se mueve con respecté a su propio eje, y a su
vez esta colocado en un brazo que se mueve angularmente con respecto a un punto

central del cilindro el cual se traslada sobre el contenedor

Figura 4.4. Representacion esquematica del mezclador planetario que se va a

simular.

4.3 Detalles numéricos.

La simulacion del mezclador planetario se realiza mediante la discretizacion del
sistema, empleando mallas cartesianas en tres dimensiones. El dominio de calculo
fue discretizado con una malla de 80x80x20en las direcciones X, Yy, z,

respectivamente.

En la figura4.5 y figura 4.6 se muestran los planos (x, y) y ( z, X) con la malla

usada para discretizar el sistema.
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Figura 4.5 plano( x, y)mallado 80 x 80 Figura 4.6 plano( z, x) mallado20x
80

Después se procede a cargar condiciones de frontera de presion, velocidad
concentracion y un archivo el cual permite el movimiento de los cuerpos. En la

figura 4.7 se puede observar el sistema para mandarlo a proceso

Figura 4.7 sistema discretizado y con las condiciones necesarias para PHOENICS.

El ndmero de celdas usado en las simulaciones fue incrementado para probar

independencia de los resultados con la malla.

Las ecuaciones de la aerodinamica son resueltas usando un método de
volimenes finitos, con un algoritmo del tipo SIMPLE [14] para resolver el

acoplamiento presién-velocidad.
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El cilindro gira con una velocidad angular sobre su propio eje de 2.664 rad/s, y a
su vez gira con una velocidad angular de 0.666 rad/s con réspecto del centro del
tazon. Se simul6d un tiempo de 10s. Con el archivo anterior se simul6é una vuelta

del aspa alrededor del cilindro contenedor que representa al tazon.

El flujo se supuso laminar y es agua como fluido de trabajo. En este primer trabajo
no hay interface, es decir, en todo el sistema solamente existe agua. Para
verificar que en el fluido existe movimiento vertical se colocé una sustancia
marcadora hasta un cierto nivel del tazon. Esta sustancia marcadora es no

reactiva y se le puso una concentracion inicial de 1.0.

4.4Resultados y discusion

Como se menciond en la introduccion de éste capitulo, la simulacion es un primer
acercamiento al estudio del caso de interés. Asi pues, se exponen a continuaciéon

los resultados predichos por el modelo numeérico.

En este trabajo de tesis fueron analizados parametros tales como la presion,
velocidad y la sustancia marcadora (C1), para algunos tiempos de 1s, 3s, 6s,9 s

gue es cuando el aspa si ha recorrido el contenedor.

El campo de presiobn se muestra en las figuras 4.8, 4.9, 4.10, 4.11 para los

diferentes tiempos de simulacion
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El movimiento del aspa ejerce una fuerza de empuje en el flujo, por lo que se
produce una zona de alta presion en la parte de enfrente de la misma. En la parte
posterior del aspa, se presenta una zona de baja se presion.

El calculo de la misma para una fuerza (de arrastre) que se aplica sobre un
cuerpo cuando hay fluido externo que se esta moviendo alrededor de éste: se
calcula de la siguiente manera:
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FD __ CDpV?
Aproy o 2

(38)

donde Fp es la fuerza de arrastre, Aproy €S €l area proyectada, Cp es el coeficiente
de arrastre, V es la velocidad del fluido en este caso es la velocidad del aspa, y p
es la densidad del fluido. Para poder verificar esto debemos de resolver la
ecuacion (38) para esto debemos de conocer el Numero de Reynolds que se

calcula:
Re = VT Daspa/v (39)

Donde :

v =1.004 X10°m?/s Viscosidad cinematica del agua

VT=0.21 m/s velocidad total

Daspa =0.1m Diametro de la aspa

El resultado del nimero de Reynolds es Re =20916.33466. Con este Numero de
Reynolds y la tabla de la Figura 4.11 en la cual se muestra el coeficiente se puede

resolver la ecuacion (38).
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Fig.4.11Coeficientes de arrastre para esferas y cilindros circulares en funcién del Numero
de Reynolds

CDpV?

Aproy= 2
CD=14 p=1000 V=0.21

FD  (1.4)(1000)(0.21)?

= = 30.87
Aproy 2

FD
Aproy

= Presion por

La diferencia de presiones predichas por el modelo entre la parte posterior y anterior del
cilindro que simula el aspa se tiene:
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PT = P2 —P1 (40)

P1=1.225E3

P2=1.255E3 PT=1.255E3 -1.225E3=30

%E rror = [VPV‘P"E] X100 (41)
30 — 30.87
%E rror = [T] X100=29

La diferencia de presiones entre la parte posterior y anterior del aspa es de 30.8 y
si se compara con el célculo de la expresion (38).se obtiene un error de 2.9% el
cual se considera bueno para el estudio realizado.

El campo de velocidades se muestra en las figuras 4.12 ,4.13 ,4.14, 4.15 para los
respectivos tiemposls,3s,6s,9s .Conforme se mueve el aspa del mezclador va
dejando una estela la cual propicia que a pesar de que el cuerpo ya paso
anteriormente por ese lugar la mezcla entre las diferentes capas del fluido se esta

llevando a cabo.
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Al principio del movimiento la estela no se puede apreciar pero cuando ha
trascurrido cierto tiempo la misma empieza acrecer en direccién del movimiento

del aspa.
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A continuacién se muestran las figura 4.16y 4.17 vistas desde un plano y-,z de la
velocidad para los tiempos 1sy 9s.

Valocity, m/s

Z-Velocity, m/s 0.336465

0.060000 0.297571

0.055000 0.258676

0.050000 0. 219782

0.045000 0.180887

0.040000 0141933

0.035000 0.10309%

0. 030000 0.064204

0.025000 %, 025519

b szo000 o |
0.015000 -0.091374 ‘mllmﬂalb, £_J
0.010000 g I
0.005000 <0 169163

0.000000

-0, 208057
-0, 246951
-0, 205846

-0.005000
-0.010000
-0.015000
-0.020000

HGURA 4.16 VELOCIDAD TIEMPO 1S FIGURA 4.17 VELOCIDAD TIEMPO 9S

En la Figuras 4.16 y 4.17 se puede observar como el fluido tiene una componente
de velocidad en la direccion vertical, que propicia la mezcla del fluido de las

diferentes zonas.

Si se calcula la velocidad del aspa de la siguiente manera:

VT = w Rbrazo (42)

w = [Irad/tiempo (43)

Donde

VT =velocidad total del aspa,

w = velocidad angular del aspa,
r brazo= radio del brazo
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Se recorrieron 108° en un Tiempo=3s y un R brazo=0.35

108/1/180=1.88rad

1.88rad
w=———=0.6266
3s

VT = wrbrazo

VT = 0.6266 X 0.35 = 0.21

Si se calcula la velocidad que tiene el cilindro, que representa el aspa, con las 2
velocidades angulares con las que se mueve se tiene una velocidad total de 0.21
m/s que es la velocidad que se tiene en la parte frontal del mismo en la simulacién

numérica como se puede observar en las imagenes del campo de velocidad

En las figuras 4.18 y 4.19 se presentan los campos de concentracién del marcador
C1 para los tiempos 1s y 9s. Conforme el aspa gira hace que las diferentes
capas del fluido se mezclen y el marcador alcance valores medios diferentes de
cero en la parte superior, donde éste inicialmente era nulo. En parte de la estela,
donde aun contindan estos movimientos, el marcador continua transportandose

entre las diferentes capas.
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c1

1.000000
0.937500
0.875000
0.812500
0.750000
M 0.687500
H 0.625000
0.562500
0.500000
0.437500
0.375000
0.312500
0.250000
0.187500
0.125000
0.062500
0.000000

FIG 4.18 Campos de concentracién del marcador C1 en el TIEMPO 1S

c1

1.000000
0.937500
0.875000
0.812500
0.750000
M 0.687500
H 0.625000
0.562500
0.500000
0.437500
0.375000
0.312500
0,250000
0.187500
0.125000
0.062500
0.000000

FIG 4.19 C1 TIEMPO 9S
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Capitulo 5
Conclusiones
En este trabajo de tesis se simuld el flujo en un mezclador planetario. Para simular
el flujo se us6é un modelo de Dindmica de Fluidos Computacional que usa la
alternativa de ecuaciones promediadas. Las ecuaciones que se resuelven son las
de continuidad, cantidad de movimiento y especie quimica conservada en
términos de valores medios. Estas ecuaciones son resueltas mediante un método

de volumenes finitos. La turbulencia del flujo es representada mediante un modelo

de turbulencia K—¢ . estandar.

Los parametros de disefio en la geometria del agitador y del tazon afectan
directamente en el rendimiento del mezclador pero en esta tesis solamente se hizo

una primera aproximacion de estos sistemas que tienen cuerpos en movimiento.

En el codigo numérico necesario para producir el movimiento del cuerpo sélido
tiene el inconveniente que si se requieren mas pasos de tiempo hay que aumenta

tiempo de calculo para los parametros de simulacion.

El flujo se supuso laminar y es agua como fluido de trabajo. Adicionalmente en

este trabajo no hay interface, es decir, en todo el sistema solamente existe agua

El movimiento del aspa ejerce una fuerza de empuje en el flujo, por lo que se
produce una zona de alta presion en la parte de enfrente de la misma. En la parte

posterior del aspa, se presenta una zona de baja se presion.

La diferencia de presiones entre la parte posterior y anterior del aspa es de
30.8 Pa y si se compara con la calculada matematicamente se obtiene un error de

2.9% , el cual se considera bueno para el estudio realizado.
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Conforme el aspa gira hace que las diferentes capas del fluido se mezclen y el
marcador alcance valores medios diferentes de cero en la parte superior, donde
éste inicialmente era nulo. En parte de la estela, donde aun continban estos

movimientos, el marcador continua transportandose entre las diferentes capas.

Por lo anteriormente expuesto, se puede concluir finalmente que se simulo

adecuadamente el movimiento del fluido en el mezclador.

TRABAJOS FUTUROS

Como recomendaciones para trabajos futuros sobre este tema, se puede sugerir
gue estos modelos se comparen con datos experimentales para validar éstos
datos obtenidos.

Dado que una de las metas finales es que el mezclador trabaje de forma mas
eficiente, se recomienda también que se varien los parametros del sistema, tales

como velocidad y longitud del aspa. y se simule mas de una fase para el fluido
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Apéndice A
Modelos de turbulencia.

A continuacién se introducen, de manera concisa, algunos de los modelos que se
pueden utilizar para representar el efecto de la turbulencia en el flujo reactivo del

guemador simulado en esta tesis. Los modelos se clasifican en dos categorias:

+ Modelos de tipo “difusividad turbulenta”, esencialmente variantes del método

conocido como K—¢.
+ Cierres de segundo orden, en la forma de modelos de transporte de los
esfuerzos de Reynolds.

En primer lugar se presentara la ecuacion exacta para los esfuerzos de Reynolds,
seguida por los cierres de segundo orden, que constituyen el transporte de esfuerzos

de Reynolds, utilizados en este trabajo. Posteriormente, se presenta el modelo

utilizado en esta tesis, el modelo de turbulencia k—¢& estandar.

A.1 Cierres de segundo orden.

La ecuacion de transporte exacta para los esfuerzos de Reynolds (“‘ Uj ) es [3]:

O( oy, O .o o Y
at(pui Uj )+axk(/?ukui uj ):—Lm a—xjuj c’ﬂxi]

(a)
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op’ o op’

(b)

_ﬁ u.,,u ,,766‘] —|— u .,,u ’,%
o an e aXk

(d)

auj’,+ "an”
Tk~  TTk ~
I a Xk I a Xk (44)

()

Los términos del lado derecho de la ecuacion (44) representan, el efecto del
gradiente de presion media (a), la correlacion entre gradientes de presién fluctuante
y fluctuaciones de velocidad (b), el transporte turbulento de los esfuerzos de
Reynolds (c), la produccién de los esfuerzos de Reynolds por velocidad de
deformacion media (d), y la disipacion viscosa (e). De los términos anteriores, en (a),
(b), (c), y (e) estan presentes correlaciones desconocidas, y por tanto requieren

modelizacion.

Si se hace uso de la definicion (12) del capitulo 2, el término que expresa el efecto

del gradiente de presion media (a), se puede escribir como:

_(m,,ap ,,ap]:pu,. P, pu P (45)

7U’_7
0X; " ox P OX P 0x;

La correlacion XY se puede modelar de una ecuacion de conservacion truncada

como [3]:
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(46)

dondek =12u"u es la energia cinética turbulentay € es su tasa de disipacion. La
contribucion de este término es muy pequefia y frecuentemente se desprecia ([23] y
[25]).

Con fines de modelizacion, la correlacion entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad, (b), frecuentemente se divide en una parte re-distributiva

y una parte isoétropa [2]:

., op ,.op ., op ,Lop 2 ., op 2 ., op
o Py Py By P25 P 2
Xi

_ 47

La parte is6tropa se divide en dos términos, uno de transporte por presion y otro de

dilatacion por presion:

2 w2 wu” 2. eu”
— 5 0ij N = T 5 0ij + = 0ijj
3 Ol X 301 0 X 3%uP

(48)

En flujos de baja velocidad Ma<<1, el término (ll) de la ecuacién (48) generalmente
se desprecia [13]. El término (I) se suma al término de transporte turbulento de los

esfuerzos de Reynolds (c) para formar el término:

0 0 v 2 —
—_— ik )= —— 0 i i + — i 49
aXk(CJk) an(pu uj Uk 35, P Uk j (49)

El término Cik se modela mediante un cierre de tipo gradiente [7]:
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~

K ”an,,u j,,

Cik =—Cs—ux u (50)
& X
El término (e) es la correlacion de la disipacion viscosa:
an" ,,au-"
Ti + 7 =D (51)
“ O Xk ‘ 0 X« J

Si se supone isotropia local, el término ¢i se puede escribir en funcién de la

disipacién de energia cinética turbulenta, ¢ , como [3]:

2 _
gij = §5 Oij (52)

La tasa de disipacion de la energia cinética turbulenta, €, se calcula de la siguiente
ecuacion de transporte, deducida por procedimientos similares a los utilizados en el

caso de densidad constante [3]:

o, N 0 [ _ g . .00 52 gpuj o
7(7 )+7(ngj):_CgleUk Uj 7k_C£2p€f+C£37 7J i
(A) (B) ©)
0 k . . 07
i DU i 53
an(C Pgl axj] 59

donde, de acuerdo con lo expuesto anteriormente, el término (C) se desprecia.

La parte re-distributiva de la correlacién entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad, expresion (52), usualmente se divide en dos partes: una

gue incluye cantidades turbulentas y otra que incluye la tasa de deformacion media.
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Modelos para este término han sido propuestos, por ejemplo por Launder et al [18]
(modelo ML), Gibson y Younis [7] (modelo MG) y Musonge [24] (modelo MJ).

Denotando al término redistributivo como i , los modelos se escriben como:

- Ui”UJ'” 2 Ioly 1 - ~[ om;  O0;
i =—C1pE| —=1 =5 |+ " vy —— i +CapK +
ITj Clp( R 35JJ C2diou u el CspP;i+Cup (6)(] Bx
2 ~ O 2 .. .om .. o..o0m
_fo ok O [ Z0, 4 <O, ~Om 54
3C4,0 ané, (3C2 C3j£pu| Uj ox Pu’u By, (54)

donde
Pij = _(Ui”Uk”an/a Xk +uj ug 0;/o Xk)-
Las constantes de las ecuaciones (50), (53), y (54) se presentan en la tabla 2.

Sustituyendo las ecuaciones (54), (57) y (59) en la ecuacién de los esfuerzos de
Reynolds (44) se tiene:

0 v 0 v 0 .. ..ox ., O
—\Pui uj J+_—\p i Uj J=<—\Cik)—P| Ui —~ TUj
at(,ou u,) an(pUku u,) an(C,k) p(u Uk Ox. Uj Uk aXJ
2 _
—g Oij +ITjj (55)

Tabla 2: Constantes de las ecuaciones (44), (47) y (48).

Modelo MG ML MJ
Cel 1.4 1.44 1.40
Ca 1.8 1.90 1.90
C: 0.15 0.15 0.18
Cu4 0.22 0.21 0.22
C1 3 1.50 3.00
C2 0.3 -0.582 -0.44
Cs - 0.764 0.46
Ca - -0.182 -0.23
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A.2 Modelos de viscosidad turbulenta.

Estos modelos son un método alternativo para determinar los esfuerzos de Reynolds

Ui Ui Estan basados en el concepto de viscosidad turbulenta y suponen que, de la
misma manera que en un flujo laminar los esfuerzos viscosos son proporcionales al
gradiente de la velocidad, en un flujo turbulento, los esfuerzos causados por las
fluctuaciones turbulentas son proporcionales al gradiente de la velocidad media. Esta
relacion entre los esfuerzos de Reynolds y las variables medias es:

P om o 2( &~ 0
puy, =—pv{ I +JJ+3(pk+PVTaukj5ij (56)
i Xk

Donde V7 (: '”T/ﬁ) es la viscosidad turbulenta. A diferencia de la viscosidad
molecular

(V:”/p), VT no es una propiedad del fluido, sino una caracteristica del estado del

flujo, y puede variar significativamente de un punto a otro dentro del mismo flujo.

Para el flujo turbulento de escalar, el concepto de viscosidad turbulenta o,

propiamente, de difusividad turbulenta, se expresa como:

i op
PUi Ug :_ljviﬁ (57)
Sc, Ox

dondeSCT es el numero de Schmidt/Prandtl turbulento.

La viscosidad turbulenta V7, puede calcularse de diferentes formas, dando lugar a
una variedad de modelos con un numero variable de ecuaciones diferenciales. Los

mas populares de estos modelos son, probablemente, los de la familia del modelo

K — ¢ Las variantes utilizadas en este trabajo se presentan a continuacion.

APENDICE A Pagina 45



A.3 Modelo k-¢

Este modelo es el empleado en ésta tesis. En él, se define como:

(58)

m"\_l\l)

Donde C» es una constante determinada experimentalmente. Los valores de K y &

se calculan a través de la ecuaciones de transporte.

La ecuacion para la energia cinética turbulenta, K se obtiene de la ecuacion (1),

haciendo i = j, aplicando la hipétesis de isotropia local, y dividiendo entre dos:

0/[ ~ 0 ~ ., .00 0 (1 —%——
_ +— (oo k + P u; MGl IS S Bl Juil v |- pg 59
L I e el 59)

(a)

Los esfuerzos de Reynolds Y Ui se expresan de acuerdo con la ecuacion (56).

El término (a) se aproxima como:

l—F—— ok
_[PUJ' Ui Ui jzﬂT (60)
Sustituyendo las expresiones (13) y (17) en la ecuacién (18), se obtiene:

O/~ 0 ([ = _ o [ v ok
—\pk )+ — k)= —g)+ — | p——r 61
20+ 2 (pa,R)- plpi - ax{pmax,} 1)
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donde:

om, ou;|om 2( ow; | o;
= L+ L+ Kk + ' ' 62
P« VT(GXJ aXi]an 3( VTaXiJGXi (62)

Aplicando hipétesis similares a las utilizadas para la ecuacion de K (61), la ecuacién
para la disipacién de la energia cinética turbulenta, €, se obtiene a partir de la

ecuacion (53):

0, .\ O ~ g -y 0 0
(p7)+ - (p1;8)=p L (CaPi-CoB)+ | P (63)
i K an Ok an

Las constantes de las ecuaciones (61) y (63) se muestran en la tabla 3.

Tabla 3: Constantes del modelo k —& estandar.

CP- ok O¢ Cel Ca
0.09 1.0 1.314 1.44 1.92

El modelo K=¢ tal y como ha sido presentado, se comporta satisfactoriamente en
flujos sencillos, normalmente flujos parabdlicos para los cuales el modelo fue
desarrollado en la década de 1970. En flujos mas complejos, incluidos aquellos con
rotacion o con curvatura apreciable en las lineas de corriente, como los investigados
en esta tesis, las hipdtesis de isotropia en las que se basa el modelo no son
aplicables, y las predicciones proporcionadas por el modelo son, en general, menos
satisfactorias. La popularidad de este tipo de modelos, en la que su sencillez y
economia juega un papel importante, ha dado lugar a una serie de modificaciones o
variantes, que intentan compensar estas deficiencias, sin tener que abandonar la

hipétesis de viscosidad turbulenta a favor de cierres de segundo orden.
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Apéndice B

Esquemas de discretizacion

A continuacion, se presentan los esquemas lineales que se usan en la discretizacion

del término convectivo de la ecuacion general (1), en el capitulo 2.

En la formulacién de la ecuacion discretizada (2), se requiere conocer la densidad £

y la variable escalar, ¢, en la cara de la celda. Estas variables se calculan en el nodo

de la celda, por lo que es necesario interpolar entre celdas para conocer su valor en

la cara. De tal modo que el célculo de ¢ y P en la cara de la celda da lugar a los
llamados esquemas de discretizacion. La determinacion de los valores de estas
variables en la cara es importante para la precision y convergencia de la solucién

numeérica.

Enseguida se presentan los esquemas de discretizacién lineales y no lineales

empleados en esta tesis. Estos esquemas se describirdn en base al sistema de

celdas que se ilustra en la figura 15. Como ejemplo, se obtendra el valor de ¢ enla

cara © de la celda P. La velocidad en la cara € se considerara, sin pérdida de

generalidad, positiva (u.>0)

eu —_1
e
O\WDpDe
o o o
W R g
—%>

Figura 15. Diagrama esquematico de celdas.
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B.1 Esquemas lineales

B.1.1 Diferencias desplazadas de primer orden

Con este esquema se supone que el valor de la variable ¢ enla cara e es igual al

nodo adyacente aguas arriba, es decir, para Ue~ 0 [17]:

9. = Po (64)

Esta alternativa es de implementacion sencilla, acotada y altamente estable casi bajo
cualquier situacidn pero tiene como inconvenientes, su precision, ser de primer orden
y presentar problemas de difusion numérica. Esta falsa difusion es mayor si en el flujo
hay un desalineamiento en la direccién del flujo y las lineas de malla, como por

ejemplo en flujos de recirculacion.
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B.1.2 Diferencias centradas

Este esquema supone la variacion lineal de ¢ entre los nodos P y E; por tanto, el

valor de la cara e es:

et b

65
> (65)

2

Este esquema tiene una precision de segundo orden, pero tiene el inconveniente de
no estar acotado, por lo que puede presentar inestabilidades numéricas. El limite de
estabilidad de este esquema viene dado en funcion del numero de Peclet, ecuacién
(27) en el capitulo 3, que es un parametro comparativo entre los procesos convectivo

y difusivo.

Para situaciones en que los procesos convectivos dominan sobre los difusivos

(Pe>2), por ejemplo, flujos con niumero de Reynolds altos, el esquema presenta

oscilaciones numéricas.
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Apéndice C
Archivo Ground

El archivo Ground esta escrito en el lenguaje de programacion Fortran. Contiene
los valores de ciertos parametros necesarios para el calculo de las variables de
interés. Algunos parametros que fue necesario definir son, los coeficientes de la
ecuacion del calor especifico de cada combustible y los coeficientes
estequiométricos de cada especie quimica, presentes en la ecuacion de la

combustion.

Asi pues, se calcul6 para este caso la temperatura, la densidad, el efecto de la

gravedad y los niveles de radiacion del flujo simulado.

En seguida, se presentan los fragmentos de dicho archivo en los cuéles, se
calculan las variables mencionadas, o donde se definieron ciertos valores de

pardmetros necesarios para calcular lo anterior.

Cl. Célculo de latemperatura

C * - SECTION 10
C For TMP1.LE.GRND--------- phase-1 temperature Index TEMP1

LOTEM=LOF(LBNAME('TMP1'))
¢ LOH1=LOF(H1)

CALL SUB2(MIXF,LBNAME('MIXF"),MOXID,LBNAME('OXID"))
CALL SUB2(MFUEL,LBNAME('FUEL'),MPROD,LBNAME('PROD"))
C fn10(y,x1,x2,a,b1,b2) y =a+bl*x1 + b2*x2
C fnd7(y,a,b) y = amax1(a,amini(b,y))
¢ **** modelo de difusion
R1MF=1.0/(1.0-TMP2A)
CALL FN66(MFUEL,MIXF,-TMP2A*R1MF,R1MF)
CALL FN66(MOXID,MIXF,1.0,-1.0/TMP2A)
CALL FN10(MPROD,MOXID,MFUEL,1.0,-1.0,-1.0)

CALL FN47(MPROD,0.0,1.0)
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LOMFUL=LOF(MFUEL)
[0mprd = 10f(mprod)
[0moxd = I0f(moxid)
[0mif=I0f(MIXF)
DO iix=IXF, IXL
DO iiy=IYF, IYL
icell=iiy+ny*(iix-1)
YO= amax1(0.0, f(lomoxd+icell))
YPR= amax1(0.0, f(Iomprd+icell))
YF=amax1(0.0, f(Ilomful+icell))
YM= amax1(0.0, f(Iomif+icell))
hc=ym*((2436.3*303.+48000000)
& -1032.948*303.)+1032.948*303.

aaa=1000.*((.7669*YO+.7247*YPR)*.97035+

& .1514*YPR*.98230 +
& .1239*YPR*1.9088 +
& .2331*Y0O*1.0802+
& YF*1.6182)

bbb=1000.*((.7669*YO+.7247*YPR)*1.493e-4+

& .1514*YPR*2.603e-4+
& .1239*YPR*3.4833e-5+
& .2331*Y0*3.2656e-5+
& YF*2.7€e-3)

te=(sqrt(aaa**2.-4.*bbb*(+48000000*Y F-hc))-aaa)/2./bbb
if (isweep.eq.rg(2)) then
write(6,*) f(I0tem+icell),hc,te
endif
f(Iotem+icell)=te
ENDDO

ENDDO
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C.2 Calculo de la densidad

C * SECTION 1
C For RHO1.LE.GRND--- density for phase 1 Index DEN1
LOTEM1=LOF(LBNAME(TMP1")
LOP1=LOF(P1)
LOden1=LOF(denl)
CALL SUB2(MIXF,LBNAME('MIXF'),MOXID,LBNAME('OXID"))
CALL SUB2(MFUEL,LBNAME('FUEL"),MPROD,LBNAME('PROD")
C fn10(y,x1,x2,a,b1,b2) y =a+ bl*x1 + b2*x2
C fnd7(y,a,b) y = amaxl1(a,aminl(b,y))
¢ **** modelo de difusion
R1MF=1.0/(1.0-TMP2A)
CALL FN66(MFUEL,MIXF,-TMP2A*R1MF,R1MF)
CALL FN66(MOXID,MIXF,1.0,-1.0/TMP2A)
CALL FN10(MPROD,MOXID,MFUEL,1.0,-1.0,-1.0)
CALL FN47(MPROD,0.0,1.0)
LOMFUL=LOF(MFUEL)
I0mprd = [0f(mprod)
I0moxd = 10f(moxid)
[0mif=I0f(MIXF)
DO Ixx=IXF, IXL
DO lyy=IYF, IYL
Icell=lyy+Ny*(Ixx-1)
YO= amax1(0.0, f(lomoxd+icell))
YPR= amax1(0.0, f(l0mprd+icell))
YF=amax1(0.0, f(Iomful+icell))

YM=amax1(0.0, f(lomif+icell))
FMN2=.767*YO+.721*YPR

FMCO2=.181*YPR
FMH20=.098*YPR

FMO2=.233*YO
FMCH8=YF

c F(LODEN1+icell)=(1.0e5)*(FMCH8*44.09+FMN2*28.01

c& +FMC02*44.01

c& +FMH20*18.0

c& +FMO02*32.0)/(8314.0%(amax1(F(LOTEM1-+icell),303.0)))

END DO
END DO
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C.3 Efecto de la gravedad

Cmmmmmmm - SECTION 12 ---------mmmmmmmme- value = GRND

¢ IF (NPATCH.EQ.WIGR') THEN
IOVAL=I0f(VAL)

l0den1=I0f(den1)
¢ LOMIXF=LOF(LBNAME(MIXF'))

DO Ixx=IXF, IXL
DO lyy=IYF, IYL

I=lyy+Ny*(Ixx-1)
IF(INDVAR.eq.W1) then
c IF(F(LODEN1+i).gt.1.149) then
c F(LOVAL+1)=0.0E0
C else

F(LOVAL+I)=-(F(LODEN1+i)-1.15129)*9.81
c endif

c if(F(LOMIXF+i).gt.0.98) then
c F(LOVAL+1)=0.0EOQ
c else
c endif
else
endif
END DO
END DO
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