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. Resumen

La humanidad siempre ha tratado de conocer el medio en el que esta inmerso
y no solo eso sino que ha tratado de prever lo que puede pasar mediante
modelos numéricos o experimentales para poder tomar una decisidon
conociendo un comportamiento controlado de las cosas y no simplemente a la
ligera.

El conocimiento de los fendmenos fisicos nos lleva al desarrollo de estos
modelos, en la mecanica de fluidos por la dificultad de resolver analiticamente
las ecuaciones matematicas, se pueden clasificar en dos grandes grupos.

a) Fisicos o experimentales

b) numéricos
En los primeros se desarrolla un modelo a escala donde se hacen mediciones
directas. En los segundos se solucionan numéricamente las ecuaciones
analiticas, a partir de un modelo matematico.

En este trabajo se presenta la simulacion numérica de una fuga de amoniaco,
abriendo la posibilidad de su utilizacion en problemas reales de la industria.

La simulacién se lleva acabo a partir de la llamado simulacién numérica de
larga escala (LES, por sus siglas en ingles), ésta toma en cuenta las grandes
escalas de la turbulencia, mayores al tamafo local de la malla, filtrando las
pequenas e introduciéndolas en forma de un modelo submalla.

Los resultados obtenidos de la simulacion numérica son comparados con
datos experimentales, en la zona llamada de autosemejanza.



Abstract

Man has always tried to know the entire world around him, not only for
understanding it, but also for studying it through the use of experimental and
numerical models. That allows taking decision about it

The knowledge of physical phenomena allows us to develop these models.
In the fluid mechanics by the difficult in the analytical resolution of
mathematical equation, this model just can be classified in:

a) Experimental
b) Numerical

At the first a scale model of the flow that we want to study is developed. At
the second the analytical equations are solved numerically, from
mathematical models.

In this job the numerical simulation of a ammonia leak is shown, that can allows
in a future the use of this numerical simulations in real industrial cases.

The simulation is developed from the "large eddy simulation". It takes the
turbulent scales higher than the local size of the grid, filtering the rest of them.
The influence of smaller scales is introduced in a subgrid model.

The results obtained are compared with experimental data in the self similar
region.



A. Planteamiento del problema

Fueron los egipcios quienes descubrieron el amoniaco hace miles de afos. El
amoniaco o "sal amoniacal", llamado asi en memoria del dios del sol Ra
Ammon, es un gas que en concentraciones elevadas produce severos dafnos
en la salud de las personas, incluso la muerte. EI amoniaco en una sustancia

muy utilizada en el mundo por lo que es necesario conocer su comportamiento.

Por otro lado, el amoniaco es una sustancia muy toxica, inflamable, corrosiva
y explosiva bajo ciertas circunstancias. Recordemos el escape de amoniaco
en Dakar, el cual causo 129 muertos y mas 1100 heridos o la fuga del 13 de
abril de 2005 en Nanchital, Veracruz, la cual causo 6 muertos, 30personas

intoxicadas y el desalojo de 6,000 colonos.

Acontecimientos como esto nos llevan a estudiar el comportamiento de la
dispersién accidental de amoniaco a la atmdsfera contenido en un tanque

presurizado.
B. Objetivo

Simular y analizar el comportamiento de una fuga de amoniaco, hacia la
atmésfera, en forma de chorro circular, para poder predecir y comparar los
resultados con los obtenidos de datos experimentales, lo cual nos ayudara a
tener un mejor control sobre esta sustancia y en consecuencia una mayor

seguridad para las personas que tengan contacto con el amoniaco.

1. Introduccion

1.1 Utilizacion del amoniaco

El amoniaco es una sustancia que tiene una gran variedad de aplicaciones

industriales, es utilizado en:



a) Industria de los fertilizantes, se utiliza como fuente de nitrégeno para que

las plantas puedan sintetizar proteinas y acidos nucleicos

b) Industria metal mecanica, en los aceros da una mayor dureza a la parte

bombardeada con amoniaco, el proceso es conocido como nitrurado.

c) Industria de la refrigeracion, se utiliza por su elevado calor de

vaporizacion, ya que se le puede transferir una mayor cantidad de calor.

d) Industria del cuero, le da a la piel dureza, elevada solidez al agua.

1.2 Caracteristicas fisicas y quimicas del amoniaco

El amoniaco o amoniaco es un compuesto quimico cuya molécula consiste en
un atomo de nitrégeno (N) y tres atomos de hidrégeno (H) de acuerdo a la
férmula NH3;, dando una molécula tetratomica, pertenece a la familia de los

nitruros de hidrégeno.

A temperatura y presion normales es un gas incoloro, de olor picante y mas
ligero que el aire. Por ser un gas anhidro (sin agua), tiene una gran afinidad por
el agua. Sus disoluciones acuosas son alcalinas y tiene un efecto corrosivo

frente a los metales. Ocurre naturalmente y es también manufacturado.

El amoniaco es producido naturalmente en el suelo por bacterias, por plantas y

animales en descomposicion y por desechos animales.

Ordinariamente se fabrica como subproducto de la industria del petréleo, a
partir del metano o gas natural. Existe en la naturaleza como desecho
fisioldgico de las proteinas en plantas y animales. Se conserva a temperatura

ambiente bajo presiones que van de 7 a 10 atmdésferas.

En el siglo XVIII el amoniaco gaseoso fue obtenido por Joseph Priestley (1723-
1804) en 1774, recogiéndolo sobre mercurio. Y Claude Louis Berthollet (1784-

1802) analizé al amoniaco por primera vez.



A temperatura y presion ambiente, el amoniaco se encuentra en estado de
agregacion gaseosa con una densidad de 0.72 Kg/m3. Su peso es de 17.03
g/gmol; constituido por 82.35% de nitrogeno y 17.65% de hidrogeno en peso.
Su punto de ebullicion normal es de -33.35 °C, tiene una densidad como liquido
de 684 Kg/m® vy un calor latente de 328 cal /g. Su temperatura de

congelamiento es de 77.7 °C

1.3 Riesgos del amoniaco.
1.3.1 Riesgos de fuego

Aunque el amoniaco es un material combustible, no es facil que entre en
combustién en condiciones ambientales normales, ya que la temperatura de
auto ignicion es de 651° C. El que su temperatura de auto ignicion sea tan
elevada se debe a que el nitrbgeno es un gas inerte, siendo mayor su
porcentaje en el peso molecular del amoniaco, trae como consecuencia la
limitacion de la inflamabilidad en este compuesto; pero el amoniaco puede
arder bajo ciertas condiciones en fase de vapor. Cuado se expone al fuego

directo, este riesgo aumenta en presencia de otros materiales combustibles.

Segun la NFPA ( Nacional Fire Protection Assosiation) puede arder a altas
concentraciones de oxigeno en el aire, sus limites de inflamabilidad van de 16 a

25 en porcentaje de volumen de amoniaco.

1.3.2 Riesgos por explosion

Es poco probable pero no imposible de que exista riesgo por explosion. Esto se
debe a que el amoniaco esta almacenado a una temperatura mayor que la de
ebullicién, por lo que se puede presentar una fuga adiabatica que provoque el
descenso de su temperatura y el incremento de la densidad. Esto implica que
se pueden alcanzar caracteristicas dentro de los limites de flamabilidad, y si
esto ocurre en un espacio contenido o semicontenido puede ocurrir una

explosion.



Este tipo de explosiones sucede cuando existe una falla brusca en el
contenedor, debido a que las partes de unidén, como son valvulas, bridas u otro

tipo de unién puede ser afectado por corrosién u otra falla.

También pueden presentarse reacciones violentas e incluso explosivas entre
amoniaco Yy los siguientes reactivos: acetaldehido, acroleina, boro, haluros de
boro, calcio, acido clérico, azida de cloro, mondxido de cloro, trifluoruro de

cloro, cromo, anhidrido cromico, clorato de potasio.

1.3.3 Riesgos para la salud

Segun la NFPA un riesgo para la salud es cualquier propiedad de un material
que directa o indirectamente puede causar lesiébn o incapacidad, ya sea
temporal o permanente, al quedar expuesto por contacto, inhalacién o

ingestion.

Al ponerse en contacto con el agua produce hidroxido de amonio (NH4OH)
sustancia que provoca ardores en la piel, tiene acciones téxicas similares a

las de las sustancias causticas.

Las sustancias causticas atraviesan los tejidos y los corroen, al mismo tiempo
que se combinan con las albuminas (proteinas solubles al agua), formando
combinaciones parcialmente solubles al agua, sobre todo saponifican las
grasas (convertir las grasas en jabon). Esta accion corrosiva ha sido llamada
Necrosis de licuefaccion y conduce a la formacion de incisiones superficiales
blandas, untosas y traslucidas. También puede reducir la captaciéon de

oxigeno por la hemoglobina debido a su impacto en el PH de la sangre.



Los efectos que provoca el amoniaco son de grado 3, esto equivale a
sustancias que causan dafos severos a la salud exposiciones por corto

tiempo podrian causar dafios temporales o residuales, como los siguientes:

1.3.3.1 Inhalacion

Irrita  y quema el tracto respiratorio produciendo laringitis, dificultad para

respirar, tos, dolor de pecho y respiracion con silbido.

En casos graves, puede causar una acumulacién de liquido en los pulmones
lo que trae como consecuencia el edema pulmonar y/o neumonia. En caso de
exposicidn a concentraciones altas, se presentan dafios severos a pulmones
y efectos cardiovasculares secundarios que provocan convulsiones, coma y

finalmente la muerte.

Debido a su gran solubilidad con los fluidos acuosos. Sin embargo, se ha

informado de bronquitis cronica provocada por este producto.

En concentraciones de 280 mg/m® (400ppm), se produce irritacion en la

traquea, a 1200 mg/m?® (1715ppm) se produce tos, a 1700 mg/m?® (2429ppm)

Existe riesgo de muerte y a concentraciones mayores a 3500mg/m?®

(5000ppm) la muerte inminente.

1.3.3.2 Contacto con los ojos

Los irrita a concentraciones mayores a 20 mg/m® (29ppm), provocando dolor,
conjuntivitis, lagrimeo e incluso erosién de la cornea, lo que puede generar la

perdida de la vista.



1.3.3.3 Contacto con la piel

Causa quemaduras y dolor, ademas el contacto con amoniaco licuado provoca
congelacion de la parte afectada. La piel se ve afectada a concentraciones de
7000 mg/m® (10000 ppm).

1.3.3.4 Ingestion

Por ser caustico, tiene un efecto destructivo en los tejidos, produciendo dolores
y la sensacion de quemaduras, los labios y la lengua se blanquean, siguen las
nauseas, vomitos y quemaduras en la boca, es6fago, estomago e intestino

delgado.

En experimentos realizados con animales, se encontré6 que la administraciéon
de sales de amonio en disolucion provocd la muerte de todos ellos por edema
pulmonar. El envenenamiento por sales de amonio provoca disfuncién
pulmonar y del sistema nervioso, generando el aumento de la respiracién |,
dificultad de movimiento hiperexibilidad al estimulo, convulsiones , coma vy

finalmente la muerte.

Todos lo riegos a los cuales estan expuestas las personas que se encuentran
en contacto con amoniaco se pueden evitar teniendo algunas medidas de

seguridad basicas, tales como:
a) Revision de las tuberias y contenedores que almacenen esta sustancia.

b) Usar el equipo adecuado para su manejo (casco, botas altas de hule,
peto o babero, lentes protectores de carburo de tugsteto y ropa de

algodon).

Sin embargo, si la primera medida de seguridad no se lleva acabo o falla se
puede presentar una fuga de amoniaco, la cual puede traer consecuencias
fatales (como las antes descritas), es por ello que es necesario conocer el
comportamiento de la fuga de amoniaco la cual se analizara como un chorro

turbulento.



1.4 Chorro turbulento

La fuga inercial o chorro (en inglés "Jet") gaseoso, consiste en una vena de gas
que se dispersa debido a su propia presion y que se produce cuando haya un
derrame de gas o vapor de un depdsito a presion elevada. Si el numero de
Reynolds es lo suficientemente elevado (mayor que 25.000) referido al

diametro del orificio, se produce el chorro turbulento.

1.4.1 Caracteristicas de un chorro

Dentro del estudio de los flujos por medio de la mecanica de fluidos existe una
clasificacién de los diferentes tipos de flujo de fluidos, una clasificacion es la de
los flujos que presentan esfuerzos cortantes libres, los cuales son la
denominada “Capa de Mezcla”, la llamada “Estela” y por ultimo el flujo

nombrado Chorro.

En la Figura (1.1) se puede observar los tres tipos de flujo de fluido que

presentan esfuerzos cortantes libres:
a) Una capa de mezcla entre dos corrientes de diferente velocidad
b) Un chorro descargado en un medio estatico (o con movimiento),

c) Una estela detras de un cuerpo

En los tres tipos de flujo que presentan esfuerzos cortantes libres existe una
escala caracteristica de velocidad,U,, (x) o Au,, (x), Yy un espesor
caracteristico de capa cortante, b(x). Por ser estos flujos libres, o no

confinados, la presion es aproximadamente constante a través de todo el flujo,

excepto para pequefias fluctuaciones turbulentas dentro de la capa.



Figura 1.1 Tipos de flujos de fluidos que presentan esfuerzos cortantes libres

En la Figura (1.1), se visualiza el comportamiento asintético aguas abajo de la
turbulencia libre, tradicionalmente supuesto a ser independiente de la fuente
que crea el flujo. La fuente, de esta forma ignorada, es también considerada
como simétrica, tal que la capa cortante no es deformada en su geometria.
Entonces, el andlisis de estos flujos se simplifica al comportamiento asintético
de los valores del espesor y velocidad y de los campos de velocidad.
Actualmente, hay ciertos efectos a ser discutidos, de la forma exacta de la

fuente del chorro o del cuerpo que crea la estela.

La Figura 1.2 muestra los detalles de la formacion inicial de un chorro,
asumiendo fluido estatico ambiente. La figura es valida solamente para chorros
similares y ambientes similares, por ejemplo, aire dentro de aire. Los campos
de velocidad se muestran como un espesor de linea negro cruzando el flujo.
Tipicamente el chorro descarga casi con un perfil plano, con una velocidad

turbulenta de salida U

... totalmente desarrollada. Las capas de mezcla forman
el labio de la salida, como se muestra en la Figura (1.1.a), creciendo entre el
ambiente estatico y el corazén potencial al chorro que fluye a una velocidad

U

exit *

El corazén potencial desaparece lentamente, para numeros de Reynolds
grandes, a una distancia de aproximadamente un diametro de la salida, donde

los campos de velocidad pierden la forma de capa de mezcla plana central.



Aguas abajo de la salida del chorro, la velocidad comienza a desarrollarse
dentro de la distintiva distribucion del tipo “Gaussiana” que comunmente se

visualiza como un chorro.

L~

Capas de

mezcla
(mixing layers)
fr)
L} UBI[‘
Fuente —L »1 L/ an
del e \ "
Chorro
(et source)
\ Desarrollo
/ ) del flujo
Centro potencial Fin del e
s |p ) centro
ertial core: -
(End of core) Sustentacion

del flujo

(Self-preserving flow)

Figura 1.2 Formacién de un chorro

Cabe aclarar que el campo de velocidad de la figura anterior tiene el mismo
momentum pero no la misma masa de flujo. El fluido entra al chorro de la
region ambiente y el flujo de masa del chorro incrementa aguas arriba.
También se debe hacer enfasis que la Figura 1.2 es un esquema de los

campos de flujo promedios.

1.5 Naturaleza de la turbulencia

Como todo flujo turbulento completamente desarrollado el chorro turbulento se
caracteriza por ciertos comportamientos caracteristicos, estos comportamientos
los podemos tener en cuenta para caracterizar de mejor manera un flujo, si que
sea necesario que todos aparezcan ya que ninguna solucion analitica para
flujos que satisfaga todas las condiciones matematicas ha sido encontrada,

dentro de los cuales destacan o se pueden encontrar los siguientes:



Fluctuaciones de presion y velocidad (también de temperatura
siempre y cuando existe transferencia de calor). Estas fluctuan en las

tres direcciones, alrededor de un valor medio.

Remolinos o paquetes de fluido, son estructuras coherentes de
diversos tamafos. Los tamafios de los remolinos varian constantemente
desde espesores de la capa limite (grandes escalas) y hasta las
llamadas escalas de Kolmogorov, en estos ultimos se disipa la cantidad

de movimiento y la energia por la accion de la viscosidad.

35 1/4
(2

Variaciones pseudos-aleatorias en las propiedades del fluido, las

cuales tienen una forma especifica (no precisamente azarosa).

Mantenimiento auténomo, ya que los remolinos grandes pueden
generar remolinos pequefos, esto contribuye a que un flujo turbulento

puede mantenerse en ese estado en el tiempo por si mismo.

Disipacion, un flujo turbulento decaera progresivamente, al menos que
exista un mecanismo de entrada de energia, esto debido a la ruptura

sucesiva de voértices a escalas mas pequefas (escala Kolmogorov).

Los chorros estan presentes en diversos fendmenos ambientales e industriales;

como son procesos de mezclado, transferencia de calor, combustion, el viento,

la propagacion de fluidos en la atmdsfera, entre otros.

Con el fin tener una mayor informacion de su comportamiento en estado

turbulento, éste estudio se realiza en Simulacion de Grandes Escalas (LES,

large Eddy Simulation).

A lo largo de varias décadas la turbulencia se ha considerado un fenémeno con

gran interés cientifico y gran valor tecnolégico, por lo que muchos estudios se
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han enfocado en tratar de entender y comprender la naturaleza de la

turbulencia.

La turbulencia se ha definido como un campo de voértices, circunstanciales y
desordenadas; pero algunos experimentos, han demostrado lo contrario ya que
se ha podido observar que las fluctuaciones de vorticidad no son tan aleatorias

0 cadticas como se maneja en un principio.

Dentro de las caracteristicas mas importantes de los flujos turbulentos
podemos citar las siguientes: continuidad, difusividad, altos numeros de

Reynolds, disipacion, vorticidad fluctuante, irregularidad, entre otras.

Las caracteristicas estadisticas juegan un papel fundamental dentro de un flujo
turbulento, ya que el comportamiento del flujo depende fuertemente de dichas

caracteristicas.

Cuando todas las propiedades estadisticas del flujo son independientes de la
posicion en el espacio se dice que la turbulencia es homogénea. Cuando es
independiente de la orientacion, traslacion y rotacién del sistema de ejes
escogido se le denomina como isotropica. En el caso de que la turbulencia sea
homogénea, la energia se transfiere de los remolinos grandes de baja
frecuencia a vortices mas pequefos de alta frecuencia, hasta que finalmente se

discipa como calor por friccion viscosa.

En algunos casos la turbulencia no es homogénea ni isotropica; como en la
turbulencia por cortante, donde la intensidad de las fluctuaciones de velocidad
en direccién de la corriente es mayor que la intensidad de las fluctuaciones en

otras direcciones.
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Un aspecto importante dentro del estudio de un flujo surge a partir de que una
estructura del flujo deja de ser laminar, para alcanzar la turbulencia, esto surge
del hecho de que dicho flujo ha alcanzado su numero de Reynolds critico
(Recr).

Cuando los flujos alcanzan numeros de Reynolds ligeramente mayores a el
citado valor critico (Re() pierde la naturaleza laminar y pasa una nueva etapa
caracterizada por un comportamiento de ciclos breves de flujo en régimen
laminar alternados con periodos lentos, por lo que podemos decir que antes de
alcanzar la “turbulencia completamente desarrollada” se tiene una etapa de

transicion de el flujo, por lo que la turbulencia es una etapa progresiva.

Camino de vortices de von Karman _

h"_ »
TUn ciclo

Figura 1.3 Vértices de Von Karman generados en un tanque de laboratorio, el flujo va de izquierda a

derecha

La figura 1.3 muestra a un flujo libre turbulento. Al aumentar sus esfuerzos
inerciales pierde el régimen laminar después de que alcanz6 el numero critico
de Reynolds (Rex = R«). En este momento el fluido entra en la etapa de
transicion donde aparece el camino de vértices de Von Karman, que son

perturbaciones ciclicas en aumento.

Los flujos turbulentos siempre ocurren a elevados numeros de Reynolds. La
turbulencia se origina como una inestabilidad de los flujos laminares cuando el

efecto de las fuerzas viscosas son poco importantes comparadas con el de las
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fuerzas de inercia. La interaccion entre los términos viscosos y los términos no
lineales que representan a dichos efectos en las ecuaciones de movimiento es

muy compleja.

Una vez que se ha observado la dificultad de analizar y describir a los flujos
turbulentos por medio de funciones matematicas de relativa sencillez como son
las empleadas para flujo laminar, se requiere utilizar otras herramientas, como
son la estadistica y la probabilidad que nos ayuden a entender, analizar y

describir los flujos turbulentos.

En nuestro caso utilizaremos el concepto de promedio temporal, o que nos
ayudara a entender la turbulencia en un chorro, éste consiste en considerar
una variable cualquiera, por ejemplo f como funciéon del tiempo ( t ), su

promedio temporal esta definido como:

to+T

j f(o)dt

ty

1

Fol
T

donde T es el intervalo de tiempo transcurrido desde el tiempo inicial ( to ).

De acuerdo a la descomposicion de Reynolds, cualquier variable, fluctuante o
no, puede describirse por medio de su promedio en el tiempo al separar las
variables en dos componentes: una estacionaria y otra fluctuante; por ejemplo
la velocidad instantanea en cierto punto se puede expresar como

V(t)=v+v'(t); donde v es el promedio temporal V' es la componente fluctuante

de la velocidad (figura 1.4).

Lo

I
=
=

—Aw

Figura 1.4 Ejemplo de un desarrollo de velocidad instantanea y su promedio en un tiempo dado
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La mayoria de los trabajos de investigacion y experimentos que se han
realizado se desarrollan en forma empirica, ya que el entender la dinamica de
flujos turbulentos es demasiado compleja, dichos trabajos se han basado en la

cuantificacion y recopilacion de sus propiedades estadisticas.

Debido a los trabajos de investigacion y experimentacion de décadas pasadas,
se han logrado medir los campos principales y los fluctuantes de la regién de
autosemejanza del chorro. Dichos trabajos han servido para observar que
cuando aparece un flujo auxiliar con la misma direccion longitudinal que la
velocidad principal del chorro, llamado “coflow”, se produce un efecto que
retarda la evolucién del chorro hacia su estado de turbulencia completamente

desarrollada, conocida también como la zona de autosemejanza.

Esta zona de autosemejanza ha sido considerada de gran importancia por su
facil generalizacion, ya que es posible medir el comportamiento de cualquier
chorro turbulento mediante los campos de la velocidad fluctuante (rms), la taza

de dispersion del chorro y la disminucién de la velocidad en la linea central.

Una vez que se ha encontrado cierta coherencia en las estructuras
turbulentas, el problema ha sido encontrar métodos de calculo sencillos que
nos lleven a buenas aproximaciones que nos ayuden a comprender de mejor
manera el comportamiento del flujo. Para esto se ha recurrido a algunos
sistemas de solucidn, los cuales han sido de ayuda para poder comprender la
naturaleza de la turbulencia, aunque es indudable que cada uno de estos tiene

sus ventajas y desventajas.

La primera solucion se plantea con ayuda de los llamados “modelos de
turbulencia”, los cuales consisten en promediar las fluctuaciones turbulentas y

resolver ecuaciones para valores medios de las propiedades del fluido de la

forma V(¢"V'). Matematicamente, este término representa las correlaciones

entre las fluctuaciones de velocidad y las de la variable ¢. Fisicamente el
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término es la conveccién media de ¢ debido a las fluctuaciones turbulentas.

Estos modelos responden a las necesidades industriales conocidas con un
margen de error permitido dentro de la solucion de problemas de ingenieria
aplicada (15% - 20%), con dichos resultados se pueda extrapolar una buena
solucién, pero estos métodos no son precisamente utiles para conocer
situaciones nuevas o de caracter de investigacion, debido a que la mejora que

se obtiene no va mas haya a la de la practica habitual.

Para un mayor estudio cientifico del fendbmeno, el otro extremo de las
posibilidades es recurrir a las simulaciones mas exactas y directas del
movimiento del fluido, o sea a las ecuaciones de Navier-Stokes sin
aproximaciones (perfectamente validas para flujo turbulento y laminar) este
método es conocido como “simulacion numérica directa” (DNS por sus siglas
en inglés Direct Numerical Simulation). Entonces el problema en este tipo de
simulacién se genera por el gran numero de grados de libertad que genera el
flujo turbulento, lo que nos lleva al uso de un gran numero de variables
numéricas. Con ayuda de estos métodos de solucion se puede comprender de
mejor manera el fendmeno siempre y cuando se logre simular el flujo

correctamente.

Existe una gran inconveniente en esta alternativa de simulacién (DNS) y es
que la discretizacion debe de resolver todas las escalas espaciales y
temporales y la relacion entre las escalas mas grandes a las mas pequefias se
deduce que el numero de puntos en la discretizacion (nodos espaciales por
intervalos temporales) crece con numero de Reynolds elevados practicamente
al cubo, por lo que estas simulacion se han tenido que limitar a Reynolds
relativamente bajos, otro inconveniente de este tipo de simulacién es el costo
ya que se requiere de mucho tiempo y memoria de calculo, por lo que una falla

en cualquier sentido es fatal para esta simulacién.

La simulacion DNS ha sido util ya que se ha podido comprobar que con las

condiciones iniciales en el campo de flujo se provocan algunos efectos en el
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desarrollo de los campos turbulentos, aunada a una influencia esperada sobre
la capa de mezcla, y aun asi resultados similares en la turbulencia totalmente

desarrollada, cuando se alcanza el estado de autosemejanza.

Pero existe un paso intermedio entre las dos simulaciones descritas
anteriormente que es la simulaciéon de grandes escalas (LES por su siglas en
inglés large Eddy Simulation); método que depende fuertemente de la correcta

representacion de la relacion grandes/pequefas en las escalas.

Un problema clave dentro del estudio de la turbulencia tiene el cual es la
relacion existente entre las grandes escalas y las pequefias escalas, este
problema fue tratado desde los primeros trabajos de Kolmogorov (1941).
Kolmogorov planted la hipétesis de la “universalidad de las pequefas escalas”,
con la idea de que existia cierto grado de independencia entre las escalas
grandes y las pequefas a altos numeros de Reynolds. Este supuesto se ha
convertido en uno de los pilares de la teoria de la turbulencia, la cual desde

entonces ayuda a modelar y entender los flujos turbulentos.

En la mayoria de los modelos se estima que la energia se transfiere
predominantemente de las grandes escalas a las pequefas escalas (efecto
discipativo). Considerando despreciablemente la transferencia contraria, donde
la energia puede también fluir localmente de las pequefias escalas a las
grandes escalas; con esta consideracion se logra evitar la inestabilidad

numerica.

Otro aspecto importante en la relacion e interaccion de ambas escalas es el
efecto y la relacion de las estructuras coherentes. Estas estructuras surgen de
forma natural en diversos flujos turbulentos y se acepta que gobiernan a la
mayoria del la energia del flujo. Se estima que son responsables de la mayor

parte de la transferencia de masa y momentum dentro de éste.
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2. Ecuaciones de los fluidos

2.1 Ecuaciones de Gobierno en la Mecanica de Fluidos

Para el estudio de flujos gaseosos compresibles, se aplican las ecuaciones de

conservacion de masa, momentum y energia, considerando un gas ideal.

La ecuacién de estado para gas ideal, tomando en cuenta la presién estatica p,

la temperatura T y la densidad p, es:

p=RpT (2.1)

Ademas, se sabe que la constante universal de los gases Res R=C,-C

dondeC, y C, son el calor especifico a presion constante y el calor especifico

a volumen constante, respectivamente. La relacion entre éstos (y) es

constante.

Cr

y= = constante.

v

La forma cartesiana de las ecuaciones de Navier-Stokes, que representan el
comportamiento de un fluido compresible, pueden ser escritas de la siguiente

forma:

%+%:S (2.2)
Esta ecuacion representa la evoluciéon de la densidad, momento y energia total
para un gas ideal.

Donde S es un vector fuente nulo S =(0,0,0,0,0) y U es un vector de cinco

componentes definido por,

17



U="(p. pu, pu, . pus, pe, pc) (2.3)

se considera que u = (u,,u,,u,) €s el vector velocidad, p es la densidad del

fluido, pe es la energia total definida para un gas ideal como:

pe:pCvT+%p(u,2+u22+u32) (2.4)

donde C, es el calor especifico a volumen constante y T es la temperatura.

F; son flujos para Vi e{1,2,3}, que representara un fluido Newtoniano, que
puede ser expresado como:

pui
puitn+ poin—2uSn
F.- puitz+ poin—2 1S (2.5)
puius+ poin—2uSi
(pe+p)ui—2,uujS;j—k2—T

Xi

k= pCyx es el coeficiente de conductividad térmica y donde « representa la
difusividad térmica, oi;es el indice de Kronecker y S; es el componente
divergencia del tensor deformacion. Si despreciamos la viscosidad, S; se

denota como,

1(0ui oOw 2
! 2(8)6_/ oxi 3 ( u) llj 29

Haciendo uso de la ley empirica de Sutherland, podemos establecer la

viscosidad molecular i por,

(2.7)

18



donde S, Trry u(Trs) son funciones del gas, y la conductividad k(T) se

obtiene suponiendo que el numero molecular de Prandtl es,

Pr= P (2.8)

2.2 Mezcla de Gases Ideales
2.2.1 Densidad

La ecuacién que a continuacion se presenta describe el comportamiento de la

densidad para éste trabajo

pn=Cp, +(1-C)p, (2.9)

Pn densidad de la mezcla
P P2densidad de los gases

C . . .
fraccion volumétrica o masica

2.2.2 Viscosidad

La ecuacion que a continuacion se presenta describe el comportamiento de la

viscosidad para éste trabajo

Ho

T,

u (YT, 45
- T+S (2.10)

H viscosidad
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T
temperatura

Ho yiscosidad de referencia en Ns/m? para el amoniaco es de 0.8411x 10° y

para el aire 1.716 x 10™°.

To temperatura de referencia en K para ambas sustancias es de 273.

S constante de viscosidad en K
2.2.3 Conductividad térmica

La ecuacion que a continuacion se presenta describe el comportamiento de la

conductividad térmica para éste trabajo

T+S (2.11)

k' conductividad del fluido
Ttemperatura del fluido
ko conductividad de referencia en Ns/m?

To temperatura de referencia en K, para ambas sustancias es de 273.

S constante de conductividad en K

2.2.4 Coeficiente de difusividad de masa

_ 0.0018587°[(M, + M, )/ MM, ]"*
po_lzng

12

(2.12)

Dy, coeficiente de difusion del gas 1 en el 2, en cm?/ s.

T temperatura, en K.

M, M
'y 772 peso molecular de los dos gases.

o

O 'y . ey
2diametro eficaz de la colision,
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b difusion integral de la colisién

P presion
2.3 Esquemas compactos

La discretizaciéon de escalas de alto orden necesitan una gran cantidad de
puntos, lo que nos lleva a necesitar una gran cantidad de valores para las
derivadas, para una derivada de orden dos necesitamos los valores de dos
puntos, para una de cuarto orden necesitamos los valores para ocho puntos y
asi sucesivamente, esto nos genera un alto costo de memoria y tiempo

computacional.

Los esquemas compactos utilizan la siguiente ecuacion para obtener los

valores de las derivadas

ﬁ(r’ﬁf-z + a¢i,_1 + ¢l_, + a¢i’+l + ﬂ¢i’+2 =c ¢i+3 _¢i-3 +b ¢i+2 _¢i—2 +a ¢i+1 _¢i—1

h 4h 2h (2.13)

donde /' = ¥ ~%i
por lo que resulta que sea cual sea el orden solo utilizaremos valores
diferentes para los coeficientes de la ecuacion F. Los cuales deben guardar

una relacion dependiendo el orden la derivada que deseemos obtener.

Las relaciones entre los coeficientes de la ecuacion F son derivados de
acuerdo a los coeficientes de Taylor para varios 6rdenes de derivacion, estos

son:

a+b+c=14+2a+2p (segundo orden)  (2.14.A)

|
a+2’b+3%c= 23(a+22ﬁ’)
2! (cuarto orden) (2.14.B)
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|
a+2*b+3%c= 2i(a+24ﬂ)
41 (sexto orden) (2.14.C)

!
a+2°h+3%c= 21((1 +2°p)
6 (octavo orden)  (2.14.D)

!
a+2°b+3%c= 2%(05 +2°B)
8! (décimo orden)  (2.14.E)

Lo anterior nos reduce la cantidad de puntos utilizados para obtener la
derivada, ademas de relacionar todo el dominio médiate las ecuaciones
obtenidas para cada punto, por lo que obtenemos un resultado mas sensible a

cualquier cambio en la frontera.

Si P es igual a cero el sistema se reduce a tridiagonal y nos queda:

¢i+2 - ¢i72 ¢i+1 - ¢H

v rad., =b +
ad;, +¢; +ad;, an Y (2.15)

en caso de no ser asi tendriamos una matriz pentadiagonal, la cual es mas
dificil de resolver debido a que aumenta el numero de variables implicadas en

la solucion.

En la frontera no es posible utilizar el método de diferencias centradas por lo
que se utilizan las siguientes ecuaciones para el nodos de la frontera (nodo1,

nodo 2, nodo i y nodo i-1)
Para el nodo 1

b+ ad; = (g by + b+ digy +eds)
Ag (2.16.A)
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Para el nodo 2

U+ + oty = A1§<a2¢1 by, + 0oy +dofy + 0s)

(2.16.B)
Para el nodo i-1
1
L +o, ta, 9, = ?(ai—l¢i +b ¢ +c 9, +d P +ed )
4 (2.16.C)
Para el nodo i
1
¢ +ad., = ?(ai¢i +b4 . +ch,+d o s +ed )
3 (2.16.D)
2.4 Aproximacion de primera derivada
Mediante el teorema de Taylor podemos escribir:
de¢ Ax*d’* ¢
P(x;,,) = P(x;) + ij vevi T | xxitOlAr
x 2dx (2.17)

Donde & es algun numero en el rango 0<6, =<1 Mediante el subindice i

notamos una evaluacién en el punto r=X pudiendo escribir:

Ax* d’g
2 dx?

d
G =@ +Ax d¢
x

i + i+¢l

(2.18)

Por lo tanto
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d¢
dx

_ ¢i+l _¢i _ Ax d2¢

i+¢l

! Ax 2 di’ (2.19)

Esto conduce a la llamada aproximacion en diferencias finitas hacia delante de

la primera derivada de una funcién donde:

d¢
dx

- ¢i+1 B ¢i

~

T A& (2.20)

De manera similar, utilizamos el teorema de Taylor para obtener:

Ax* d*¢
i+¢2

d¢
o =@+ A —— —
=0+ 2 dx 2.21)

dx

;T

donde 0=, Sl.Reescribiendo la ecuacidon tenemos Mediante el subindice i

notamos una evaluacién en el punto r=X pudiendo escribir:

dg
dx

_ ¢i+1 _¢i _&dz{ﬁ

i 2 |i+g2

Esto conduce a la llamada aproximacién en diferencias finitas hacia atras de la

primera derivada de una funcién donde:

¢, =49 L ¢i_¢i—l
dx Ax (2.23)

Ahora si reemplazamos la ecuaciones A 'y B por:

Ax* d*¢

3 743
2 dx? +AXd¢
X

6’

¢i+l = ¢i + Ax@
dx

;T

i+3 0<6, <1
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Ax* d*¢
2 dx?

AX® d’¢

d¢
=0 +Ax— .
¢1—1 ¢l i 6 dx3

dx

;T

i+¢4

0§H4 <1 (225)

Luego, podemos obtener una representacion mas precisa de la primera

derivada, restando la ecuaciéon E de la ecuacion D. La ecuacion resultante

d’¢

i+63 3
' dx

dg
dx

G — Py =2Ax

3 3
.+Ax d’¢
o6 | ax?

,«94j (2.26)

puede utilizarse para derivar la aproximacion de diferencia central

dg
dx

~ ¢i+1 _¢i—1
b 2Ax (2.27)

2.5 Filtro matematico

La inestabilidad numérica, a menudo se encuentra en la solucion de las
ecuaciones de Navier-Stokes con diferencias compactas, debido a que la
discretizacion de dichas ecuaciones son no disipativos y por ende susceptibles
a inestabilidades numéricas. Las fuentes de la inestabilidad incluyen la
implementacion de las condiciones de frontera, escalas que no se pueden
resolver, las no uniformidades de la malla, y las ecuaciones no lineales del
flujo. La disipacion artificial, en la cual un pequefo término es agregado a las
ecuaciones de gobierno, es un método para la supresién de inestabilidades. De
cualquier forma, éste método es indeseable para intentar calculos para

examinar la fisica del flujo.
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La solucién de la simulacion numérica puede ser extendida a casos practicos,

a menos que estas no involucren fuertes choques estacionarios.

Si un componente del vector solucion es denotado por ¢, los valores filtrados

¢ son obtenidos por la solucién del sistema tridiagonal:
an

A+ rarda= 2 0 (at ) (2.28)

La ecuacion (G) da como resultado una férmula de 2N —ordensopre un

a,,a ,..

punto dibujado en 2N+1. Los coeficientes ““¥ son derivados en

términos de '/ con el analisis de las series de Taylor y de Fourier, lo cual se
presenta en la Tabla 2.1 siguiente, en la cual se muestran los coeficientes para

la formula del filtro y los puntos interiores:

a, a, a, a, a, as OA
Esquema

F2 1 1 0 0 0 0 2
—+a, ~ta,;

F4 . 1 1 a, 0 0 0 4
2,.2% —+a, -1
8 4 2 8 4

F6 11 5a, 15 17a, -3 3a, 1 a; 0 0 6
—+— —+— —+— ———
16 8 32 16 16 8 32 16

F8 93+70c, 7+18a, -T+l4a, 1« -1 a, 0 8
128 16 32 16 8 128 64

F10 | 193+126a, | 105+302¢a, | 15(-1+2a,) | 45(1-2¢,) | 5(-1+2a,) | 1-2a, | 10
256 256 64 512 256 512

Tabla 2.1 . Coeficientes para la formula del filtro y los puntos anteriores

-0.5< afSO.S

. . a . .
El parametro ajustable ~“/ satisface la desigualdad , con valores

a, , L o
altos de '/ corresponden a un filtro con menor disipacion. La experiencia

numeérica sugiere que a pesar del tiempo del esquema del tiempo de

integracion, valores de %/ entre 0.3 y 0.5 son apropiados. De cualquier forma,
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en casos extremos donde la calidad de la malla sea pobre, un valor bajo,

a;~0.1 puede ser requerido.

Foérmulas especiales son requeridas para los puntos pegados a las cercanias
de las fronteras. Valores de los puntos finales no son filtrados, donde la
ecuacion (G) no se puede aplicar, dos aproximaciones son convenientes. En el
primer método, el orden de exactitud es reducido en la proximidad a las

fronteras a un nivel para el cual el esquema centrado esta disponible. La

exactitud se conserva con la optimizacién del valor de %/ Esta aproximacion
es particularmente conveniente donde la malla es altamente refinada en las
cercanias a las fronteras. El segundo método, emplea formulas de alto orden
en un lado, con lo cual nuevamente retiene la forma tridiagonal del esquema.

Para este estudio, el segundo método es utilizado.

En un punto cercano a la frontera, 7, la férmula del filtro esta dada por:

)

af&i—l_i_ i+af¢\i+1: Z:: an’i¢n

(2.29)

+ af ¢i+l =

a, &i—l + 451

Esta elecciéon conserva la forma tridiagonal del filtro, y %/ se mantiene como el
unico parametro libre. La Tablas 2.2 y 2.3, contienen los coeficientes para las
formulas del filtro de alto orden de un lado para la frontera izquierda,

empleadas en el calculo realizado de los puntos 2 y 3. Las formulas para la

ig{IL—4,..,IL-1}

. a .=a R
frontera derecha, son obtenidas de 't~ TntLll-i+l pgarg

OA a; as as; ay3 as 3 Qg3 a3
6 1 a, | 3 13a, | 49 15¢, 5 3a, 15 15a, | 3 3a, 1«
-+l s 2y B R it A A
64 32 | 32 16 64 32 16 8 64 32 32 16 64 32

Tabla 2.2 . Coeficientes para la formula del filtro de sexto orden para la frontera en el punto 3
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1 31af Q 3af E 1705]» 5 Sa; E_lSaf 3 30:,- 1 a

—+ + - -
64 32 32 16 64 32 16 8 64 32 32 32 64 32

Tabla 2.3 . Coeficientes para la férmula del filtro para la frontera en el punto 2

El filtro es aplicado a las variables conservativas y de manera secuencial en
cada eje coordenado. Aunque la frecuencia de aplicacion puede ser variada,
para los resultados presentados, la solucion es filtrada una vez después de la

etapa final del método explicito de Runge-Kutta.

N
a
aféi*l + éz’ + aféiﬂ = Z?ﬂ i+n z n
P (2.30)

aféi—l + éz‘ ta, 9., = Zan,i¢n
i €{2,...5) (2.31)

af&'—l + éi ta, Ai+l = ZalL—n,i¢OlL—n
i €{IL-4,..,L-1} (2.32)

2.6 Tiempo de integracion

Dado que la evolucién temporal de un sistema, conduce a la obtencion de
ecuaciones diferenciales ordinarias; conocidas con el nombre de ecuaciones
del movimiento o ecuaciones de evolucién del sistema. Dichas ecuaciones de
movimiento, tanto para una particula como para un sistema de particulas,
pueden ser ecuaciones diferenciales ordinarias no lineales cuya solucion
analitica, en general, es dificil de obtener. En este sentido el analisis numérico
de las ecuaciones, basado en métodos numéricos confiables, constituye la

principal herramienta para obtener dicha solucion.
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Los métodos mas populares para la solucién de este tipo de expresiones son
los de Runge-Kutta, ya que tratan de obtener una mayor precisién con un paso
h no tan pequeno, y en especial para este trabajo el de tercer. Dicho método

(Runge-Kutta) corresponde a una generalizacion de la expresion:

X = X + @, x;, h) (2.33)

donde ¢(z,, x,, h) es conocida como la funcion incremento y de forma general

1

corresponde a:

p=ak +a,k,+ ..+a,k,
k= f(t,x;)
ky=7t +ph,x+ q,kh)

ky=f(t;+p,h,x,+q, kh+qy,k, h) (2.34)

kn = f(tt +pn—1 h b xi +qn—1,1 kl h + qn—l,Z k2 h +..+ qn—l,n—l k h)

n-1

donde los valores de p, g ya, se obtienen mediante transformaciones

algebraicas de las expresiones anteriores, dependiendo del orden n que se

maneje.

Asi para n =3, se obtienen las expresiones para el método de Runge-Kutta de

tercer orden que son las siguientes:

i+l

1
N =3+ 4k, k) R (2.35)

donde
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kl :f(ti’xi)

1 1
k2 =f[ti+2h,xl. +2k1hj

(2.36)
ky=f(t,+h,x,—k h+2k,h)
y h=t, -1
Otra forma de escribir la ecuacion que describe el método Runge-Kutta
es:
W _\ ) (k)
u' = kz(;(aiku + At L(u )), i=1l...m (2.37)
u(O) =yu" u(m) _un+l
0 . By=20

Ademas es necesario que cumpla con el método TVD (total variation
diminishing) o variacién total que disminuye, esto con el fin de tener una

tendencia en el tiempo y no obtener algo fuera de lo comun
Al aplicar el TVD se debe cumplir con la siguiente condicion CFL (Couant-

Friedrich-Leviy) para el paso del tiempo:

At < cAt, (2.38)

. Oy
, Cc=min——
Ademas B

La ecuacion TVC Runge-Kutta para segundo orden nos queda:
1 _ . on n
u’ =u"+AtL(u") (2.39)
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u"' = lu” +lu(1) +1AtL(u“))
2 2 2

(2.40)
con un coeficiente c=1.
Para tercer orden tenemos
@ _n n
u’ =u"+AtL(u") 2.41)
3 1 1
@ _2 . 1t o 1 o
u —4u +4u +4AtL(u ) (2.42)
u"! Z;u” +zu(2) +gAtL(u(2))
33 (2.43)

Con un coeficiente c=1.
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3. GENERALIDADES DE LA SIMULACION
NUMERICA

Para poder llevar a cabo de una manera adecuada el tamano de la iteracion
(espacio-tiempo) del flujo a modelar, es necesario establecer claramente el
comportamiento de las ecuaciones de gobierno en la simulacion, para esto se

requiere plantear adecuadamente las condiciones iniciales y de frontera.

3.1 Condiciones iniciales
3.1.1 Perfil de velocidad de entrada

Un perfil tipo tangente hiperbdlica del tipo

w20t Umls o QO[F—RJ (3.1)
2 2 R

6, . relacion lineal con la pendiente del perfil hiperbdlico

U, . Velocidad maxima del perfil

U, Velocidad minima del perfil

R radio del perfil

r radio del nodo

La velocidad del fluido circundante al chorro (co-flow) es de 8% la velocidad del
chorro. La velocidad de este fluido circundante se puso con el fin de evitar

problemas en las condiciones de frontera, ya que el flujo se puede regresar.

El valor promedio de las otras dos componentes de velocidad es igual a cero. La

temperatura entra a la velocidad de referencia T.
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3.1.2 Ruido blanco

Un problema que se presenta en algunas simulaciones numéricas, es que el flujo
tarda mucho en alcanzar el estado de turbulencia totalmente desarrollada, y por lo
tanto salen del dominio computacional, esto se presenta debido a que no existe
una condicién de excitacion que afecte la salida del flujo, como ocurre en los
fendbmenos reales. En este punto es importante sefalar que la simulacion
numeérica representa un ambiente controlado, por lo que se debe tener una

consideracién sobre este aspecto en las condiciones iniciales.

En las simulaciones numéricas, con el fin de lograr que el flujo alcance
rapidamente el estado de turbulencia desarrollada, se aplica una excitacidon

conocida como “ruido blanco”.

Las fluctuaciones propias del perfil requieren de una energia cinética turbulenta
para producir perturbaciones en el campo, y de esta forma llevar a cabo la
transicion del flujo a su estado de turbulencia completamente desarrollada, pero
en la simulacion de grandes escalas si se agregara un campo energético auxiliar
como condicion inicial, se perderia informacion del modelo sub-malla, antes de
poder llegar a la transicion de la turbulencia desarrollada, por lo que en este tipo
de simulaciones se agrega una perturbacion conocida como: “ruido blanco” en la
zona de esfuerzos cortantes, con el fin de acelerar el proceso, y por lo tanto
minimizar el tiempo en que se presenta la turbulencia totalmente desarrollada; la
perturbacion se aplica a las tres componentes de la velocidad (u, v, w) para lograr
una alteracion tridimensional. El ruido blanco produce una inestabilidad en las
pequefias escalas sin ninguna frecuencia en especial que provoca que la

frecuencia fundamental emerja naturalmente.

El ruido blanco consiste en sumarle al perfil medio de entrada, numeros aleatorios

entre -0.5 y 0.5, con una amplitud de 10% de velocidad media del chorro.
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Perfil inicial
“jet” tangh (a)

Aplicacion
ruido blanco

Figura 3.1 Visualizacién de la zona de aplicacién del ruido blanco

3.1.3 Dominio computacional

El diametro de salida del chorro tiene una longitud unitaria D, su centro esta
localizado en el plano YZ a 4 unidades D de el eje “Y” y 4 unidades D de el eje
“Z”, el trabajo se realiz6 con una malla tridimensional con divisiones en los tres
ejes coordenados cartesianos “X”,”Y” y "Z”, que nos representaron un total de
1782150 nodos (nx=150, ny=109 y nz=109) con 12.5 diametros del chorro en el
eje “X”, 8 diametros en el eje “Y"y “Z".

En el centro de la malla se tiene mayor esfuerzo cortante, y por lo tanto se
necesita una mayor resolucion para poder resolver de manera adecuada esta
zona, para lograrlo se cuenta con un mayor numero de celdas, como se puede
observar en las figuras, esta parte de la malla conocida cono “zona critica” se

requiere visualizar las caracteristicas principales del chorro al ser expulsado.

Entre las caracteristicas mas importantes y relevantes de la simulacion se
encuentran los siguientes parametros: se tiene un chorro subsénico con un
Mach = 0.5, Numero de Reynolds = 30000.00, Numero de Prandtl = 0.7, un

valor de Gamma = 1.4, un Numero de Prandlt turbulento = 0.6. segun Hussein().
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Figura3.2 Visualizacién de la malla utilizada

(a) (b)

figura 3.3a plano XY figura 3.3b plano YZ

3.2 Condiciones de frontera

Al llevar a cabo una simulacion numérica, las condiciones de frontera influyen en
el desarrollo del chorro, es por eso que se deben de tomar en cuenta a la hora de
definir el dominio del flujo, para esta investigacion se tomaron en cuenta las
siguientes (figura 3.4): pared adiabatica deslizante en las paredes que rodean al
flujo y =1, y = ny, z =1y z=nz, excepto para la entrada y salida del flujo para estas
se tomo en cuenta una condicion de frontera en la entrada subsonica para el flujo

(x = 1) con su respectiva salida (x = nx).
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e Fared adiahatica deslizante

subsonica

Figura 3.4 Visualizacién de las condiciones de frontera en el dominio computacional

Para establecer las condiciones de frontera en este estudio se utiliza el método
conocido como “Navier-Stokes Characteristic Boundary Conditions” (NSCBC), que

fue adaptado por Poinsot y Lele (1992) a las ecuaciones de Navier-stokes.

Las caracteristicas de las condiciones de frontera adoptadas fueron desarrolladas
para el sistema hiperbdlico de ecuaciones de Euler (Engquist and Majda 1977,
Hedstrom 1979, Rudy and Strikwerda 1980, Thompson 1987, 1990, Giles 1990) y
después, se aplica el analisis a las ecuaciones de Navier-Stokes, bajo ciertas

condiciones, cuando el término viscoso desaparece.
De esta forma, sabemos que las cinco variables se propagan en forma de ondas

acusticas, las cuales poseen ciertas velocidades caracteristicas asociadas con la

amplitud de cada onda.
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Las velocidades de las cinco ondas son: u, u, u, u+c, u-c; donde u es la velocidad
local del flujo y ¢ es la velocidad local del sonido. Como se puede observar, tres
variables viajan a la misma velocidad u, una lo hace a mayor velocidad u+c, con el
fin de “recopilar’ informacion sobre las condiciones que se encontraran mas
“adelante”, la ultima variable de velocidad u-c viaja en direccidon contraria a las

otras cuatro.

Se requiere conocer las velocidades y la temperatura para poder resolver las
ecuaciones de onda del flujo compresible y subsoénico, teniendo de esta forma
cuatro condiciones de frontera fisica y una mas al resolver la variable p necesaria

para el método numérico.

A continuacién se presenta la solucion para determinar las amplitudes L de las
diferentes ondas que cruzan las fronteras, considerando un flujo viscoso

compresible en coordenadas cartesianas.

Para un flujo viscoso compresible, las ecuaciones de dinamica de fluidos en

coordenadas cartesianas son:

op 0
ot Ox, () 52
OpE oq.

ot l[( p)ul:l i( J u) ox. (3-3)

om. 0O op i
— +—= 3.4
or 0 l( ) ox,  Ox, (5:4)

donde :

PE=—pu,u, +—1 (3.5)
ml =pul (36)
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Donde, p es la presion termodinamica, m; es la cantidad de movimiento en la
direccion x;, pE es la energia total (cinética e interna). El flujo de calor a lo largo

de Xx; esta dado por

oT
q, = ig (3.8)

1

De la siguiente expresion podemos obtener la conductividad térmica A

A= ,uc% (3.9)

donde P, es el nimero de Prandtl y u el coeficiente de viscosidad.

Si consideramos una frontera localizada en x; = L (figura 3.6). Usando el analisis

para modificar los térmicos hiperbdlicos (convectivos) en las fronteras el sistema

se tiene:
g—’?+dl+ai;2(m2)+ai;3(m3)=0 (3.10)
alg—tE—i_%(ukuk)dl +%+mld3 +myd, +myd, +%[(pE+p)u2]+ai;3[(PE+p)“3]
:;Ci(”jfﬁ)_zzj (3.11)
%—i—uld1 + pd, +ai;2(mlu2)+ai;3(mlu3) = (Z:j (3.12)
%szdl+pd4+ai;2(m2u2)+ai;%(m2u3)+§—i=% (3.13)
6’7;3 +u3dl+pd5+%(m3u2)+%(m3u3)+§—i=% (3.14)
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Los términos diferentes entre los sistema de ecuaciones (3.10) — (3.14) se

modelan a partir de una descomposicion local de las ecuaciones de Navier-Stokes

en ecuaciones de onda.

1’2

Dominio
computacional

Figura 3.5 Entra y salida de las ondas al dominio computacional para un flujo subsénico

El vector d esta dado por el andlisis de caracteristicas (Thompson) y puede ser

expresado como:

_
I

SR RN
I

X

am,
Ox,
o(c’my)

d
S -y

ox, Oox,

(3.15)

Donde las L ; son las amplitudes de las ondas caracteristicas asociadas con cada

velocidad caracteristica 4, las cuales estan dadas por:
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A =u—c (3.16)

As=u,—c, (3.17)

A=A =2 =u,, (3.18)

2=rP (3.19)
yo,

Ay A5 son las velocidades de ondas acusticas moviendose a lo largo del dominio
en la direccion X4; donde 1, es la velocidad de conveccion de la entropiay 4, y
A, son las velocidades de conveccion u, y u, respectivamente y u es la velocidad

a la cual el fluido localmente viajara en la direccion x4 (velocidad convectiva)

Las L; estan dadas por:

op ou
L, =4|—=-pc— 3.20
1 A[@xl Pcaxlj ( )
op Op
L,= P = 3.21
2 ﬂ’z(c or, axl] ( )
Ou
L,=2 [6—;] (3.22)
1
L,=4, [%] (3.23)
ox,
) (6—’% pc%j (3.24)
Oox, ox,

Las L; pueden ser interpretadas fisicamente como, la linealizacion de las
ecuaciones de Navier-Stokes para ondas acusticas no viscosas unidimensionales.

Con las ondas propagandose a la velocidad A =u, —c.
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Si p'y u' son las perturbaciones de presién y de velocidad, las amplitudes de
onda 4 =p'—pcu se conservan a lo largo de la linea caracteristica x+ At = const,

asi que:

94 2% 4bien YL, =0
ot OX,

En una localizacion dada (-L1) representa la variacion en el tiempo de la amplitud
de onda A;. Por analogia, llamaremos a las L’s la variacion de amplitud de las
ondas caracteristicas cruzando la frontera. Esta relacién entre las L’s y la amplitud
de ondas cruzando las fronteras, es la mayor ventaja de los modelos de

ecuaciones de conservacion.

La aproximacion usada en la técnica NSCBC es para inferir valores para la
variacion de la amplitud de las ondas en casos multidimensionales viscosos
examinando un problema no viscoso unidimensional (locally one-dimensional

inviscid, LODI por sus siglas en inglés) asociado localmente.

En cada punto de la frontera se pueden obtener los sistemas LODI considerando
el sistema de ecuaciones (3.10)—(3.14) y omitiendo el término viscoso y
transversal. Las ecuaciones resultantes nos permiten inferir valores para las
variaciones de amplitud de onda considerando el flujo localmente como no

viscoso y unidimensional.

El sistema LODI puede ser lanzado de diferentes formas, dependiendo de la

eleccion de las variables. En términos de variables primitivas, el sistema LODI es:

op 1 1

E+c—2|:L 2+5(L 5+L 1):|:0 (325)
g 1

—+—(L;+L)=0 3.26
o T s+ L) (3.26)
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ou, 1

—+— (L -L)=0 3.27
ey (TR (3:27)
ou,

—=+L ;=0 3.28
o Ths (3.28)
Ou,

—+L ,=0 3.29
5 th (3.29)

3.2.1 Frontera de entrada subsonica

Las condiciones de frontera fisica para la entrada del flujo, parten de la suposicién
de que las componentes de la velocidad inicial en u4, Uy, uz y la temperatura inicial
T son conocidas, ya que estas cualidades pueden cambiar con el tiempo y en
funcion de la localizacién espacial en el plano de entrada x4=0. La presion o la

densidad deben ser resueltas a partir de las condiciones de frontera.

u,(0,x,,x5,t) =U(x,,x;,1)
uz(oaxzaxgnt) = V(x23x3at)
u,(0,x,,x;,8) =W (x,,x;,t)

7(0,x,,x,,t) =T(x,,x;,1).

Este caso es tipico de simulacion directa de flujos turbulentos donde deseamos

tener control del cortante de entrada y de la perturbacion. Para un flujo subsoénico
tridimensional, entran al dominio cuatro caracteristicas Lo, L3 L4 y Ls mientras

una de ellas (L) esta saliendo del dominio a velocidad A, =u, —c. Tenemos cuatro
condiciones de frontera fisicas para u ,u,u, y Ty una condicion de frontera suave
para p. La relacion no viscosa es necesaria en este caso. Para avanzar la
soluciéon en el tiempo en la frontera, necesitamos determinar las amplitudes L; de

las diferentes ondas cruzando la frontera. Solo una de estas ondas (L;) puede ser
obtenida de puntos interiores. Las otras estan dadas por el procedimiento NSCBC

siguiente:
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1.- Las velocidades de entrada u,,u, u, y la temperatura de entrada estan dadas.

2.- Dado que u, se conoce, la expresion para L es:

dau
L.=L —-2pc— 3.30
5 1 T 4pPC at ( )

Como la temperatura en la entrada es dada, la relacion LODI da una estimacion

de la amplitud de onda de la entropia Ly:

1 pc’ dT
L, =—(-D(L +L )+ —
=5 =D s +L )+

(3.30 A)

Las relaciones de LODI (3.28) y (3.29) muestran que L ,=-dV/dt vy
L,=—dw/d.

3.- Ladensidad p puede obtenerse usando la ecuacion (3.10),

donde d; esta dado por la ecuacién (3.15)
1 1
dlzc_z L2+5(L5+L1) (3.30 B)

L, es obtenida de puntos interiores usando la ecuacion (3.20) L, y Ls han sido

determinadas del paso 2, L 3y L 4no son necesarias.
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3.2.2 Frontera Pared adiabatica deslizante.

En esta frontera solo se tiene una condicidn no viscosa, la velocidad normal a la

pared es cero (ul(L,xz,x3,t):O).Por lo tanto las amplitudes de onda Ly, L3 y L4

también corresponden a valores cero. Una onda Ls esta saliendo del dominio a
través de la pared, mientras una onda reflejada L1 esta entrando al dominio. Las
relaciones de viscosidad corresponden a esfuerzos tangenciales y flujos de calor

nulos a través de la pared.

1.- La velocidad u4; normal a la pared es cero y la ecuacion (3.12) no es

necesaria.

2.- La relacién de LODI (3.27) sugieren que la amplitud de la onda reflejada

sea: L 1=Ls.

3.- Ls es procesada de los puntos interiores, y L1 es colocada en Ls. Las derivadas
a lo largo de x4 de los esfuerzos tangenciales viscosos 7,,,7,; y del flujo de calor
normal g, en la pared, son obtenidos usando la condicién viscosa en la

pared: q1=0, r,, =7, =0. Las variables restantes (p,u,,u, y T) son obtenidas

por integracion de las ecuaciones (3.10) — (3.14).
3.2.3 Frontera subsoénica no reflejante a la salida del flujo

Con el fin de evitar en lo posible la existencia de “ruido” provocado por las ondas
que se reflejan, en la salida se tiene una condicion de frontera de flujo subsénico
no reflejante. De esta forma tenemos cuatro ondas caracteristicas Ly, L3, L4 ¥ Ls
que salen del dominio, mientras que una de ellas (L) estd entrando a una
velocidad A, =u, —c. Especificando una condicion de frontera no viscosa para las
variables primitivas se tendran ondas reflejadas. Por ejemplo, si se coloca la

presion estatica en la salida p = p, conducira a un problema definido, el cual, sin
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embargo, creara ondas reflejantes. Nosotros necesitamos anadir informacion fisica

en la presion estatica media p_ para nuestro conjunto de condiciones de frontera,

con el fin de mantener el problema bien definido. Después las ondas han salido

del dominio, exceptuando la presion en cada punto de la salida para ser cercana

ap,.

Al llevar a cabo la siguiente modificacién en el procedimiento NSCBC, se obtiene

una solucion sencilla de estas condiciones.

1.- Si se considera una condicion de frontera fisica especial, la presion en el
infinito esta determinada. Esta condicion no fija ninguna de las variables
dependientes en la frontera, por lo que el sistema de ecuaciones de conservacion

esta determinado por las ecuaciones (3.10 )-(3.14).

2.- La condicion de presién constante en el infinito se usa para obtener la variacion

de amplitud de la onda entrante L+: si la presion de salida no es cercana a p,_,

ondas reflejadas entraran al dominio atravesando la salida para traer presion
media a un valor cercano a p,_, esto se puede definir adecuadamente utilizando la

relacion:

L, =K(p-p.) (3.31)

K es una constante: K =c(1-M *)c/L.

Donde M es el maximo numero de Mach en el flujo, L es una longitud

caracteristica del dominio y o es una constante.

Algunos problemas son sencillos para poder obtener un valor exacto. Entonces la

ecuacion anterior se reescribe como:
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L,=K(p-p,)+L ™" (3.32)

El segundo término asegurara una precision al procesar derivadas entre ambos
lados de la frontera, mientras el primer término sirve para almacenar el valor

medio alrededor de p_.

3.- Todas las L;, pueden ser estimados a partir de puntos interiores. Excepto L1,
que esta dada por la ecuacion (3.31), el sistema de ecuaciones (3.10) — (3.14)

puede ser usado para ventajar la solucion en el tiempo en la frontera.

3.2.4 Amortiguacioén en la salida del dominio computacional

En el limite del dominio computacional se presenta un problema, ya que cuando el
flujo llega a este punto el desarrollo de la turbulencia es total, provocando que las
fluctuaciones de este comportamiento no salgan del dominio computacional, y por
lo tanto recirculen dentro del dominio, lo cual puede provocar que el desarrollo del
chorro se vea afectado. Para evitar este problema, es necesario amortiguar el flujo
antes de salir, para conseguirlo se dejan las ultimas celdas en la direccién de eje
“x” como los paneles en modelos empiricos, donde pasa el flujo y su salida del

dominio computacional es atenuada.

Al amortiguador se le conoce como “capa esponja” y es una herramienta
numeérica, que tiene el objetivo de llevar los campos instantaneos a un estado mas
homogéneo durante la ultima etapa de calculo. Este amortiguador es de tipo
exponencial, desde el valor cero hasta el ochenta por ciento de un campo

homogéneo.

Las variables en la capa esponja se llevan a valores promedio en una capa

anterior (figura 3.6).
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fespnrg/‘a = 08 eXp(_7X4) (333)

Capa Esponja

Capa Anterior

Figura 3.6 Visualizacion de la capa esponja
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4. Resultados

4.1 Visualizacion del chorro redondo.

En la figura 4.1 se puede observar la estructura del chorro circular
turbulento obtenida con el criterio “Q” positivo, para un instante del flujo
en todo el dominio de la simulacion numérica. El criterio Q esta basado

en el segundo invariante de del tensor de gradiente de la

i)

veIocidad,Q:%(Q[/Qg -S.S ) donde Q; es la parte antisimetrica y S,

es parte simétrica del tensor.

El chorro presenta la existencia de los anillos que son estructuras de
transicion caracteristicas de este tipo de flujos. También se pueden
observar otras estructuras coherentes, como son las trenzas y los
anillos de vortice, ademas se puede observar la turbulencia claramente

y la tendencia a dispersion del amoniaco.

Figura 4.1 Isosuperficies obtenidas con los valores positivos del criterio “Q”.
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En la figura 4.2 se muestran a detalle los rizos de vortice que se
presentan en el chorro simulado. Los rizos son las estructuras que unen
a los anillos de vortice, y por lo tanto, producen su desarrollo.
Conforme el chorro se va desarrollando se puede observar que los rizos
de vortice se distorsionan y forman estructuras diferentes, en este
momento comienzan a presentarse en el chorro las estructuras

conocidas como trenzas de vortice.

@
Z /
|:|_ Anillo
X

Figura 4.2 A Isosuperficies obtenidas con los valores positivos del criterio “Q” desde el eje y.

4.2 Chorro de aire —aire

4.2.1 Zona de Autosemejanza

La teoria de autosemejanza tiene un papel fundamental, ya que esta nos habla
de perfiles universales para chorros, sin importar sus caracteristicas, lo que
permite que se puedan comparar, en la zona de turbulencia desarrollada,
diferentes investigaciones.

La zona de turbulencia desarrollada es la parte mas importante para la
comparaciéon entre simulacion numérica y el fendbmeno experimental (real o
tedrico). Esta zona es representada por la regién de autosemejanza, ya que en
ésta los perfiles de velocidad de los chorros son todos similares. De esta
manera el fenémeno se reduce a un perfil universal de velocidad.
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La figura 4.3 representa un perfil universal parar chorros. En esta grafica se
puede observar la evolucion de la mitad del grueso del chorro (du) en direccion
normal a su direccion longitudinal.

1.4
1.2 A
1.0 +
(8}
2
S
%S
0.8 A
0.6
—@— delta u (du)
---O-- regresion lineal
y=0.1323x-0.1643
04 T T T T T T T
0 2 4 6 8 10 12 14
X/D

Figura 4.3 Evolucién de la mitad del grueso el chorro

En la figura 4.4 se muestra la velocidad longitudinal media en el centro del
chorro. Desde X/D =0y hasta X/D = 5.5 tenemos la zona de transicion vy
desde X/D = 5.5y hasta X/D = 10.5 tenemos la etapa de turbulencia y por
ultimo le resto de la grafica en la cual se refleja la herramienta numérica de
amortiguamiento.

2.0

Uo/Uc
N

O+ regresion lineal
y =0.1912x-0.0819

08 T T T T T T T
0 2 4 6 8 10 12 14

X/D

Figura 4.4 Velocidad promedio en linea central
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Se puede observar que las graficas que representana du /Uy U /U, (4.3y 4.4
respectivamente) tienen una parte lineal, dicha seccién representa la zona de
autosemejanza. Esta zona es en la cual se pueden realizar las comparaciones
con otros experimentos o con otras simulaciones.

Las siguientes relaciones representan el comportamiento de los chorros en la
zona de autosemejanza, estas relaciones fueron obtenidas por Hussein
(1994). Por lo que el grueso del chorro queda representado por la ecuacion 1
y la velocidad en la linea central por la ecuacion 2

O, (x X
0 —c,|2-c.] @.1)
U 1| x
Ui _ { _ Bm} (4.2)
u, B/ |D
Modelos de chorros Cq Ca1 1/ B4 Bu1
Hussain and Clacrk (1977) 0.118 | 2.15| 0.123 | 4.47
Resultados de la simulacion 0.132| -1.24| 0.191 -0.43
numeéerica aire-aire

Tabla 4.1 Coeficientes de comparacion en la zona de autosemejanza

En la figura 4.5 podemos observar el comportamiento de la velocidad
media del chorro en diferentes planos Z. EI empalpamiento de las
graficas en un solo perfil, indica que con la técnica de “LES” se ha

conseguido la zona de autosemejanza en el chorro.

Los resultados obtenidos en la grafica 4.5 muestran gran similitud con

los datos que presentan en su estudio Hussein.
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Figura 4.5. Comportamiento de la velocidad media en la zona de autosemejanza. Donde: r es la distancia
que va del centro del chorro a un punto en la periferia. Para todos los casos la gréfica es la obtenida por

Hussein.

En las figuras 4.6, 4.7 y 4.8, se presenta el comportamiento de las

cantidades fluctuantes en direccion de la velocidad "u”, “v’ y ‘W’

respectivamente.

Los perfiles que se presentan en estas graficas se encuentran dentro
de la zona de autosemejanza, al presentarse el comportamiento lineal
se observa como las graficas empalman practicamente en un solo

perfil.

Las graficas de las figuras 4.6, 4.7 y 4.85 muestran gran similitud con

los resultados obtenidos por Hussein para un chorro de seccion circular.

52



1
.................. 2
______ 3
DDB | __. ..... g
0.06 1
o
-]
—
g 0.04 1
-
0.02 1
0.00 S
pao 0.1 02 03 04 05 0B
I/ (%=Xg)
Figura 4. 6 Fluctuaciones en direccién “ X “
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Figura 4. 7 Fluctuaciones en direcciéon “ Y ”
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Figura 4. 8 Fluctuaciones en direcciéon “ Z”
La figura 4.9 muestra los perfiles del esfuerzo de Reynolds en la zona
de autosemejanza, al igual que las fluctuaciones, la zona donde los
esfuerzos de Reynolds son mayores, indican la zona del chorro donde

la turbulencia que se presenta es mayor.

0.03

0.03 4

0.0z 4

0.02 4

uv /U

0.o1 4

0.o1 4

0.00 4 ' e

-0.m T T T T T T
o.a 0.1 0.2 0.3 0.4 0.4 0.5

ri(e-xp)

Figura 4. 9. Esfuerzos de Reynolds
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De acuerdo con las graficas e imagenes obtenidas como resultado de la
presente investigacion podemos deducir que el comportamiento del
chorro redondo simulado con la técnica “LES” guarda gran similitud con

los chorros experimentales y simulados antes mencionados.

4.3 Chorro de aire-amoniaco
4.3.1 Zona de Autosemejanza
La grafica 4.10 nos muestra la zona de autosemejanza para la

simulacion aire-aire y para la aire-amoniaco, para la segunda esta zona
se encuentra de xD ~ 5.7 hasta %) ~10.32, y el valor de la pendiente
para este comportamiento lineal es de 0.1931, estos valores entran en

el rango que tenemos para un chorro circular simulado con la técnica

‘LES” y un Reynolds de 2500 el cual se encuentra en el siguiente

intervalo 43%)311.5, y tiene un valor de la pendiente de 0.175, el

valor de la pendiente de la simulacion de este trabajo difiere a penas un
10.34%.
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Figura 4.10 Comparacién de la velocidad media del chorro turbulento con y sin la concentracion.



En la figura 4.10 se tiene la distribucion que presenta la velocidad media del

chorro, se puede observar que conforme el chorro se desarrolla la velocidad

media empieza a decaer en %:5.2, la caida de la velocidad media

corresponde muy bien con los resultados obtenidos por Crown & Champagne

(1999) ° de 4<Y <55,

Modelos de chorros Cq Ca1 1By By
Hussain and Clacrk (1977) 0.118 | 2.15| 0.123 | 4.47
Resultados de la simulacién 0.132| -1.24| 0.198 | -0.767
numeérica aire-amoniaco

Tabla 4. 2 Coeficientes de comparacién en la zona de autosemejanza

El comportamiento de la simulacion reflejado en la velocidad y en su
fluctuacién es muy similar al comportamiento tedrico. La diferencia mas
notable radica en el valor maximo de la fluctuacién lo que es reflejo directo de
la disminucion de la turbulencia del chorro, debido a que la viscosidad del
amoniaco es mayor que la del aire. Lo anterior se puede observar en la grafica
4.11.

0.10
aire-amoniaco
.......... aire-aire tedrico
- ——— aire-aire
.06
[
o
T 0 A
E
=
0.02 4
Q.00
T T T . I I

0.o 0.1 0.2 0.3 o4 0.5 0B
i)

Figura 4.11 Comparacién de las fluctuaciones de la velocidad en direccion “ X”.

En la figura 4.12 podemos observar el comportamiento de la velocidad

media del chorro. El empalpamiento de las graficas en un solo perfil,
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indica que con la técnica de “LES” se ha conseguido la zona de

autosemejanza en el chorro.

Los resultados obtenidos en la grafica 4.12 muestran gran similitud con
los datos que presentan en su estudio Hussein. Se puede observar una
separacion entre las graficas, esto se debe a que la influencia que
ejerce el perfil de velocidades de entrada es mayor sobre el chorro de

aire-amoniaco.

aire-amoniaco
---------- aire-aire tedrico
1.0 1 ——— aire-aire
0.8
06 -
[
-
-, 04
o
0.2 4
0.0 A
—DQ T T T T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 04 0.5 08

P )

Figura 4.12 Comparacién de la velocidad media en la zona de autosemejanza. Donde: r es la distancia que va del

centro del chorro a un punto en la periferia.

Al observar las figuras 4.10, 4.11 y 4.12 en conjunto, tenemos el reflejo
de la influencia que ejerce la diferencia de viscosidad y la densidad

sobre el chorro de aire-amoniaco.

En las figuras 4.10 y 4.12 existe una diferencia de pendientes, lo cual
nos indica que para un mismo punto la velocidad en el centro del chorro
(Uc) es menor para el caso aire-amoniaco lo cual trae como

consecuencia que la dispersion de la velocidad maxima se lleve a cabo
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de una manera mas rapida en el chorro aire-amoniaco y por
consiguiente que la turbulencia vaya disminuyendo conforme nos
alejamos de la linea central y del inicio del desarrollo de los chorros, es
decir que para un mismo plano el perfil de velocidades del chorro aire-
amoniaco es mas plano que el de aire-aire. Esto se puede observar en

la figura 4.12a.

Figura 4.12-a Comparaciéon esquematica de los chorros aire-aire y aire-amoniaco para el mismo plano y

Lo anterior es reflejo directo del la accidon de la viscosidad sobre el
chorro de aire-amoniaco, ya que el amoniaco tiene una mayor
viscosidad que el aire, hace que la turbulencia se vea apaciguada de
una forma mas rapida en éste chorro, por lo cual el perfil inicial de
velocidades desaparece con una mayor rapidez en el chorro aire-

amoniaco.

La figura 4.11 nos muestra el avance de la velocidad en diferentes
planos paralelos a la salida del chorro, por lo que es reflejo del
comportamiento perimetral de éste, y vemos que la apertura del radio de
accién del chorro aumenta con una mayor rapidez para el chorro aire-
amoniaco, es decir que la dispersion de este chorro al inicio es mucho
mas amplia que el otro, por lo que su dispersion inicial no tiene grandes

cambios conforme se aleja de la salida de inicial.

4.3.2 Isosuperficies en dos dimensiones de la mezcla.
Para la disipaciéon del amoniaco en el aire se tomaron en cuenta las

siguientes propiedades:

corte.
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e La concentracion, la cual oscila de 0 a 1 segun la cantidad de
amoniaco disperso en el aire,

e La viscosidad, la conductividad térmica y el coeficiente de
difusividad masica, estos son resultado de la mezcla tomando
en cuenta la concentracibn amoniaco-aire y calculados a partir
de las ecuaciones y coeficientes de Sutherland.

La figura 4.13 muestra la distribucion de la concentracién al salir el
chorro de su confinamiento. En color negro tenemos amoniaco sin
mezclar, desde el comienzo del chorro y hasta 6.6 diametros, zona de
alto riesgo para el ser humano, conforme la gama de grises se acerca a
la color blanco el amoniaco se va mezclando con el aire que tiene a su
alrededor y disminuye su concentracion. Ademas el chorro se conserva
hasta los 12 diametros que se simulan, con la disminucién del valor de
sus propiedades y con el aumento del diametro del chorro con respecto
al inicio de su salida. El chorro va disminuyendo a una razén del 3.4%

por diametro en x.
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Figura 4.13. Concentracién amoniaco-aire.

La figura 4.14 muestra la viscosidad y la fluctuaciéon de la mezcla. En
color negro tenemos amoniaco sin mezclar desde el comienzo del
chorro y hasta 6.5 diametros, conforme la gama de grises se acerca a
la color blanco el amoniaco se va mezclando con el aire (parte blanca)

que tiene a su alrededor, mientras que la fluctuacion del viscosidad
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aumenta en 10.8 (llegando a su maximo valor) con respecto a la que

tenemos en el inicio de la salida del chorro.
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Figura 4.14. Viscosidad de la mezcla.

La figura 4.15 muestra la conductividad térmica asi como su fluctuacion
en la mezcla. En color negro tenemos amoniaco con el valor mas alto
de conductividad (k = 0.95) desde el comienzo del chorro y hasta 5.5
diametros, conforme la gama de grises se acerca a la color blanco (k =
0.82) la viscosidad va disminuyendo hasta la zona donde tenemos aire
solo, mientras que la fluctuacion de la conductividad tiene el mismo
comportamiento su maximo ( krms = 0.0022) lo tiene entre 3.5y 4.0
diametros y su minimo ( krms = 0.0002) en la linea de contorno

perimetral exterior que esta comprendida entre 0 y 11.0 didmetros.
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Figura 4.15. Conductividad térmica.

La figura 4.16 muestra el coeficiente de difusividad masica asi como su

fluctuacién en la mezcla. En color negro tenemos amoniaco con el valor
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mas bajo de este coeficiente (D = 0.965) desde el 0.5 hasta 2.5
diametros, conforme la gama de grises se acerca a la color blanco el
coeficiente tiene su valor maximo ( D = 1.034) ya que en esta zona el
amoniaco se ha mezclado con el aire, mientras en la zona donde
tenemos aire solo el coeficiente se encuentra practicamente a la mitad
de los dos valores antes mencionados ( D = 1.0), mientras que la
fluctuacién del coeficiente de difusividad masica tiene el mismo
comportamiento su maximo ( Drms = 0.00005) lo tiene entre 2.0 y 4.5
diametros y su minimo ( Drms = 0.00065) en la linea de contorno

perimetral exterior que esta comprendida entre 2 y 11.0 diametros.

a 2 4 ] g 10 12

X

Figura 4.16. Coeficiente de difusividad masica de la mezcla
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5. Conclusiones

De acuerdo con las graficas e imagenes obtenidas como resultado de la
presente investigacion podemos deducir que el comportamiento del
chorro redondo simulado con la técnica “LES” guarda gran similitud con
los chorros experimentales y simulados antes mencionados, ya que los
perfiles presentados son practicamente de la misma forma que los que

se consideraron como teoricos.

Se comprobd la existencia de las estructuras conocidas como rizos de
vortice las cuales se encuentran entre los anillos de una forma tal que
parece que los entrelazan, los cuales al distorsionarse crean las

estructuras denominadas trenzas de vortice.

La concentracion del amoniaco va dispersando conforme se aleja del
origen del chorro o de la fuga, siendo hasta 6 diametros en direccion
perpendicular a la salida circular de chorro fulminante y desde el punto
antes mencionado hasta 12 diametros en esa direcciéon es mortal, lo
anterior con un area transversal de un diametro, fuera de esas areas
solo puede causar dafios a la salud, los cuales dependen de la
ubicacidon con respecto a la salida del chorro, su alcance nocivo llega
hasta 14.1 didmetros en la direccidn perpendicular a la salida circular de
chorro, mientras que en la direccidn transversal apenas llega su alcance

a dos 2.0 diametros.

Tomando en cuenta lo anterior el area de riesgo seria de 30 diametros

cuadrados.

La viscosidad es mayor en la parte del aire y conforme se acerca al
centro va disminuyen ya que el aire tiene una mayor viscosidad, por lo
que cualquier mezcla que exista, para este trabajo, se vera ligeramente

disminuida en esta propiedad.
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Conforme el aire se va mezclando con el amoniaco el coeficiente de
difusividad aumenta, ya que al alejarse el amoniaco de su fuente la
velocidad disminuye, lo que da lugar a que el aire se mezcle con una
mayor facilidad y en una mayor cantidad que cuando su velocidad es

maxima.

Las variaciones de la viscosidad, la conductividad térmica y la
difusividad practicamente son muy pequefias debido a que éstas
dependen indirectamente de la concentracion, ya que debido a la
cantidad de amoniaco o de aire que exista las propiedades se

modifican.

El realizar la simulacion numérica en forma adimensional hace que el
trabajo pueda tener una mayor aplicacién en el campo de la ingenieria,
ya que solo hay que cambiar algunas propiedades tales como
viscosidad, conductividad térmica, etc. y el cdédigo numérico se ajustara

a otra circunstancia del mismo fluido o a un fluido diferente.

63



BIBLIOGRAFIA

BIBLIOGRAFIA

DAILY W. Jama. Dinamica de los Fluidos.. Editorial Trillas. México. 1975.

BATCHELOR G. K. An Introduction to Fluid Dynamics. Cambridge University
Press, London, 1967.

JUGHES F. Wiliam F. & BRIGHTON A. Dinamica de fluidos Teoria vy

problemas. McGraw-Hill.

HINZE J. O. Turbulence, McGraw-Hill, 1975.

REFERENCIAS

'"Crow S.C. and Champagne F.H., “Orderly structure in jet turbulence,” J. Fluid
Mech. 48, 547. 1971.

*Liepmann D, Gharib M. 1992. “The role of streamwise vorticity in the near-
field entrainment of round jets”. J. Fluid Mech. 245:643-68.

*Hussain AKMF. 1986. “Coherent structures and turbulence”. J. Fluid Mech.
173:308.

* F.F. Grinstein, E. Gutmark & T. Parr. “Near field dynamics of subsonic free

square jets. A computational and experimental study”. 1995.

> F.F. Grinstein & C. R. DeVore "Dynamics of coherent structures and transition

to turbulence in free square jets”.1996.

*Freymuth P. “On transition on a separated laminar boundary layer”, J. Fluid
Mech. 25, 683 (1966).

64



BIBLIOGRAFIA

7 H. J. Hussein, S. P. Capp, and W. K. George, “Velocity measurements in a
high-Reynolds-number, momentum-conserving, axisymmetric, turbulent jet,” J.
Fluid Mech. 258, 31 (1994).

$Carlos B. da Silva & Olivier Métais. “Vortex control of bifurcating jets: A

numerical study” 2002.

’C. B. da Silva “The role of coherent structures in the control and interscale
interactions of round, plane and coaxial jets” Ph. D. thesis, Institut Nacional
Politechnique de Grenoble, 2001.

""P. Comte and M. Lesieur, “Simulation numerique des zones de mélange

conpressibles” Revue Scientifique et Technique de la Defense. 1992.

""M. Lesieur and Olivier Métais “New trends in large-eddy simulations of
turbulence,” Annu. Rev. Fluid Mech. 28, 45 (1999)

">F.F Grinstein, “Coherernt-Structure dynamics in spatially-developing square
jets,” Bull. Am. Phys. Soc. 36, 2699 (1991); AIAA Paper 92-3441 (1992).

" Vandsburger U, Ding C. 1995 The spatial modulation of a forced triangular
jet. Exp. Fluids 18:239

" W. R. Quinn, “Streamwise evolution of a square jet cross-section,” AIAA J.
30, 2852 (1992).

" Lele S. K. “Compact finite difference schemes with spectral-like resolution” J.
Comput. Phys. 1992,

' Hunt J. C. R. Wray A.A. and Moin P. “Eddies, stream and convergence zones

in turbulent flows”, Annual Research Briefs (1988).

65



BIBLIOGRAFIA

7J. B. M. Q. Zaman and A. K. M. F. Hussain, “Vortex pairing in a circular jet
under controlled excitation. Part 1 General jet response,” J. Fluid Mech. 101,
449 (1980).

" W.R Quinn and J. Militzer, “Experimental and numerical study of a turbulent
free square jet,” Phys. Fluids 31, 1017 (1988)

" F.F. Grinstein & K. Kailasanath. “Three-Dimensional Numerical Simulations
of Unsteady Reactive Square Jets”. Laboratory for computational Physics and

Fluid Dynamics

* Toyoda K, Hussain AKMF, 1989. “Vortical structures of non circular jets”.
FLUID Mech. pp. A117-27.

*'Gutmark E.J, Schadow KC, Parr TP, “Noncircular jets in combustion

systems”. Exp. Fluids. 7:248

* F.F Grinstein , “Self-induced vortex ring dynamics in subsonic rectangular
jets,” Phys. Fluids 7, 2519 (1995).

» E. J. Gutmark & F.F Grinstein. “Flow control with noncircular jets”. Fluid
Mech. 1999.

*| Danaila, J. Dusek, & F. Anselmet, “Coherent structures in a round, spatially
evolving, unforced, homogeneous jet at low Reynolds number”, Phys. Fluids 9,
3323 (1997).

» J. Hart, J. Naser, & P. Witt. “Coherent Structure Dynamics in Jets from

Irregular Shaped Nozzles” (2004). The University of Sidney, Sidney, Australia.

66



