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Resumen

En esta tesis se describen los resultados obtenidos con las simulaciones numéricas de dos
tipos de problemas en los cuales el fluido debe necesariamente ser considerado compresi-
ble. En uno, se simula un caso de combustién difusiva turbulenta a baja velocidad y en
otro, la simulacién se aplica a casos tipicos de aerodinamica supersoénica. Ambas simu-
laciones fueron desarrolladas aplicando las herramientas de libre distribucién que provee
openfoam". Con la combustién se utilizan ecuaciones de conservacién inestacionarias pa-
ra la masa, los momentos, la energia y la conservaciéon de las especies, promediadas segtin
Favre y para la turbulencia se emplea un modelo k — ¢ modificado. Para resolver las ecua-
ciones de conservaciéon discretizadas, se emplea el método PISO (Pressure Implicit with
Splitting of Operators), que conlleva a la derivacién de una ecuacién independiente para
la presiéon. La cinética quimica es modelada mediante una tnica reacciéon global y para
tener en cuenta la interacciéon quimica-turbulencia se implementa el concepto del reactor
parcialmente mezclado. El célculo de los términos fuentes presentes en las ecuaciones de
conservacion de las especies quimicas, requiere la integracion de ecuaciones diferenciales
ordinarias stiffs. openFoam proporciona un esquema numérico que garantiza estabilidad
en el computo de estos términos. La simulacion numérica del benchmark conocido como
llama D, se compara con datos experimentales obtenidos por Sandia National Laborato-

ri€eS.

Las simulaciones numéricas de los flujos supersonicos son desarrolladas empleando los eje-
cutables sonicFoam y rhoCentralFoam. Las principales diferencias entre estos ejecutables
son: sonicFoam usa la presion como variable dependiente y en consecuencia utiliza el mé-
todo PISO como técnica resolutiva; rhoCentralFoam mantiene la densidad como variable
dependiente y en lugar de usar solvers de Riemann como técnica resolutiva, emplea los
esquemas alternativos de Kurganov et al. . En esta tesis se evalian las ventajas y des-
ventajas derivadas de la aplicacién en simulaciones supersonicas, de los dos ejecutables
citados. Con tal propésito, los siguientes flujos supersonicos fueron considerados: la cuna
(o rampa), perfil tipo doble cufia y el cuerpo romo (bidimensional y axisimétrico). Estos
flujos tienen solucién analitica o cuentan con datos experimentales con que comparar los
resultados de las simulaciones numéricas. En todos los casos se supone que el fluido (aire)

se comporta como un gas no viscoso y calérico perfecto.






Abstract

This thesis describes results obtained from numerical simulations of two types of problems
in which the fluid flow must necessarily be considered compressible. In one type, a low
speed diffusive combustion problem is simulated and in the other one, the simulation is
applied to typical supersonic aerodynamics problems. Both simulations were developed

by employing free distribution tools provided by openFoam.

Favre averaged unsteady mass, momentum, energy and species conservation equations
are used in the combustion problem and to account for turbulence, a modified k-e model
is used. The conservation equations are solved utilizing a pressure implicit with splitting
of operators (PISO) algorithm, which requires the addition of an extra equation for the
pressure. The chemical kinetics is modeled by only one step global reaction and the
partially stirred reactor concept (PaSR) is implemented to consider chemistry-turbulence
interactions. To compute source terms in the species conservation equations, sets of
stiff ordinary differential equations (ODEs) have to be solved. openFoam provides a
numerical scheme that ensure well enough stability in computing these terms. A numerical
simulation of the Sandia flame “D” is compared with experimental data available from
Sandia National Laboratories (USA).

Supersonic flow numerical simulations, are performed with sonicFoam and rhoCentral-
Foam solvers. The main difference between them arise from the fact that sonicFoam
uses the pressure as dependent variable and, consequently, the PISO algorithm, whereas
rhoCentralFoam keeps density as a dependent variable and, therefore, can use the cen-
tral schemes introduced by Kurganov et al. as resolvent technique. In this thesis, the
advantages and disadvantages of the cited solvers to handle supersonic flow simulations
are evaluated by applying them to three cases: flow over a wedge, a double wedge airfoil
and over two dimensional and axial symmetrical blunt bodies. These flow cases have an-
alytical solutions or available experimental data to compare with numerical simulations
results. In all cases the flow (air) is assumed to behave as a inviscid and caloric perfect

gas.
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1. Introduccion

Desde mediados del siglo XX el uso de métodos computacionales ha adquirido gran po-
pularidad en distintos campos de la ciencia y la ingenieria. Es universalmente aceptado
que la aparicién de las computadora permitié resolver problemas que hasta entonces eran
inabordables debido al gran volumen de célculo involucrado. Desde sus comienzos, el desa-
rrollo en el campo de las simulaciones numéricas ha sido exponencial y a lo largo de la
historia aparecen gran cantidad de técnicas con miras a la resoluciéon de las ecuaciones
diferenciales en derivadas parciales de la mecéanica de los fluidos y fenémenos asociados.
Algunas de estas técnicas han mostrado excelente rendimiento y versatilidad, otras por
ser dificiles de implementar, costosas, poco robustas y pocos eficientes al tratar ciertos
problemas especificos y geometrias complejas asociadas, han sido relegadas. Dentro de las
técnicas propuestas para discretizar las ecuaciones de la mecanica de los fluidos, una de las
mas populares es la de voliimenes finitos. Su popularidad se debe a que posee un conjunto
de propiedades muy interesantes: implementacion muy acorde con la realidad fisica del
problema fluidodinamico, precision, versatilidad, robustez, ser conservativo por naturale-
za y posibilitar el tratamiento de geometrias complejas al no presentar restricciones de

mallado (admite mallas no estructuradas).

En el mercado han aparecido muchos paquetes comerciales (FLUENT™, COMSOL"™,

EasyCFD", FLOW-3D", FLUIDYN"™ KIVA"™, PHOENICS"™, STAR-CD", etc.) y tam-
bién libres (ADFC"™, CLAWPACK"™, Dolfyn™, Edge™, ELMER"™, FDS"™, openfoam"",
etc.) de simulacion numérica y todos muestras funcionalidades similares. Algunos de los
paquetes comerciales han demostrado ser excelentes herramientas, no obstante por ser
paquetes cerrados presentan ciertas desventajas, siendo dos de las méas notables la imposi-
bilidad de conocer detalles referentes a las técnicas utilizadas para solucionar los sistemas
derivados de ecuaciones escritas en forma discreta y sus costos de licencias para usuarios
que van desde cientos a miles de dodlares estadounidenses. Con los paquetes libres, se tiene
acceso total al codigo y por lo tanto son una opcion muy interesante cuando se pretende
desarrollar nuevas técnicas resolutivas o actuar sobre las ya existentes a los efectos de
adaptarlas para un fin especifico. No obstante, hay que tener en cuenta que por tratarse
de paquetes de libre distribucién sus desarrolladores si bien liberan el codigo, no suelen
documentarlo adecuadamente. Cuando la documentacion es insuficiente, es recomendable

recurrir a procedimientos de verificacion y/o validacion.

En los ultimos anos el paquete de libre acceso denominado Open Field Operation and

Manipulation (openFoam) ha adquirido gran aceptacion en diversos campos de la inves-
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tigacion y la industria. El amplio rango de esquemas de discretizacion y de solucién que
ofrece, ademas de utilidades para el pre y post procesamiento de datos y resultados, hace
que openfoammconstituya una opcién mas que interesante a tener en cuenta en el momen-
to de efectuar simulaciones de problemas especificos. En esta tesis se presentan dos tipos
de simulaciones construidas utilizando las herramientas que provee openfoam' . La que
se presenta en el , corresponde a un proceso de combustion difusiva turbulenta
de baja velocidad y la que se hace en el , a varios problemas caracteristicos
de la aerodinamica supersonica. En todas las simulaciones el fluido debe ser considerado

compresible.

La simulacion numérica de la combustion difusiva turbulenta no es un problema trivial.
Sus dificultades surgen, mayoritariamente, a partir de la fundamental exigencia impuesta
al codigo de computo: capacidad para simular las complejas interacciones entre el flujo y
la actividad quimica. openfoam™ desde sus librerias, pone a disposicién de quien pretende
desarrollar la simulacién esquemas (fuSchemes) para discretizar las ecuaciones de conser-
vacion turbulentas promediadas segiin Favre [(] y también para resolver (fuSolutions) los
sistemas algebraicos resultantes. La turbulencia se modela mediante una version modifi-
cada del original k — € [, 9]. Cualquier proceso de combustién turbulenta requiere de un
modelo descriptivo de la interaccion turbulencia-quimica. En la préactica, este requerimien-
to puede aproximarse satisfactoriamente mediante al concepto del reactor parcialmente
mezclado (PaSR) [1]. Segin este concepto, la celda donde se efectiia el calculo se divide
en dos zonas, una reactiva y otra que no lo es. La fraccién volumétrica reactiva de la celda

se define por el factor k (0 < k < 1), propuesto por Marzouk y Huckbay en 2010 [7].

Cuando el proceso quimico estd controlado por reacciones finitas, es importante decidir
sobre el nivel de la cinética relevante al problema, a saber: es apropiado utilizar reacciones
quimicas globales inicamente, o una combinaciéon de reacciones globales y elementales, o
el conjunto de reacciones elementales en su totalidad. Esta decision es importante por-
que tendra un impacto importante en los tiempos de computo. Desde el punto de vista
del propésito de esta tesis, adquirir experiencia sobre el uso de las librerias que provee
openfoam'" para construir ejecutables ttiles para el estudio de la combustién difusiva, se
estima aceptable el uso de una tinica reaccién quimica de caracter global [3]. En cada celda
del dominio computacional y para cada intervalo de tiempo, la determinacion del término
fuente presente en la ecuacion de conservacién de cada especie, requiere la integracion de
un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs) que por lo general son stiffs.
Para tratar esto y garantizar la estabilidad de los cédlculos, openFoam provee el método

semi-implicito de Bulirsch-Stoer propuesto por Bader y Deufhard [2].

Si el medio es continuo y M — 0, las ecuaciones de gobierno del flujo compresible tienden
hacia su contraparte incompresible. Sin embargo, las simulaciones numéricas ain exigen
la discretizacion de las ecuaciones, lo cual conduce a un problema importante cuando
M < 0.3 y la densidad tiende a ser independiente de la presion: la amplificacion de

errores round-off en la determinacion de la presion. Este problema afecta no solo a la
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convergencia sino también a la exactitud y conduce a diferencias importantes entre valores
de la presién obtenidos con ecuaciones discretas y continuas [1]. Cuando se desarrollan
técnicas numéricas para solucionar problemas de transporte cualquiera sea la velocidad
(o nimero de Mach), se pueden seguir dos técnicas: una basada en la presién y otra en
la densidad. Para el estudio de la combustion difusiva con velocidades bajas, conviene
seleccionar la técnica basada en la presion, lo cual contempla el uso de la presion como
variable dependiente y el agregado de la ecuacién de conservacion correspondiente. Se
emplea entonces, como técnica resolutiva al método PISO (Pressure Implicit with Splitting
of Operators), extendido para ser aplicado a flujos compresibles [15, 16]. Se comparan
resultados obtenidos con la simulaciéon numérica del benchmark denominado llama D con
los datos experimentales producidos por Barlow y Frank [3] y con resultados nurhericos
obtenidos por Christ [11].

Las simulaciones numéricas de los flujos supersonicos pueden ser desarrolladas empleando
los ejecutables sonicFoam y rhoCentralFoam. El proposito principal de esta seccion de
la tesis es evaluar la capacidad de estos dos ejecutables en la simulaciéon de varios casos
tipicos de la aerodindmica supersénica: la cunia (o rampa), el perfil tipo doble cunia y
el cuerpo romo bidimensional y axisimétrico. En todos los casos se supone que el fluido

(aire) se comporta como un gas no viscoso y calérico perfecto.

En sonicFoam se utiliza el método PISO, por lo tanto se requiere una ecuacién para la
presion la cual se deriva a partir de formas discretas de las ecuaciones de momento y con-
tinuidad. La caracteristica principal de este método es dividir el proceso de solucion en
una serie de pasos donde las operaciones sobre la presion estan desacopladas de aquellas
sobre la velocidad y la energia. Con esta divisién se pretende formar conjuntos de ecua-
ciones que pueden ser resueltas mediante modelos estdndares (por ejemplo, el esquema
Euler implicito). Aqui se presenta la metodologia correspondiente a un esquema PISO de
dos etapas, con el cual se consigue también una exactitud de segundo orden (en errores

de discretizacién) [15].

En rhoCentralFoam se mantiene la densidad como variable dependiente. En flujos com-
presibles con altas velocidades (M > 1) se requieren esquemas numéricos que permitan
capturar discontinuidades (p. €j. choques, superficies de contacto), con exactitud y evi-
tando oscilaciones espurias. En métodos caracterizados por su efectividad en producir
soluciones con exactitud y sin oscilaciones, la generacion de flujos numéricos involucra
generalmente la utilizacion de solvers de Riemann, que resultan dificiles de implementar
en mallas con celdas poliédricas con un ntmero arbitrario de caras. Una técnica alterna-
tiva, que no utiliza solvers de Riemann pero que también provee soluciones con exactitud
y sin oscilaciones utilizando esquemas centrales, ha sido propuesta por Kurganov, et al.
[10-12] y Greenshield et al. [13], y es la que ha sido implementada en openfoam™ para
ser usada con rhoCentralFoam. Las ventajas y desventajas resultantes de la aplicacién en
las simulaciones supersonicas previamente listadas, de los dos ejecutables provistos por

™ .
openfoam = son evaluadas y las conclusiones presentadas.



Capitulo 1 Introduccion

1.1. Motivacioén y alcance.

Cuando se pretende estudiar un fenémeno especifico de la mecanica de fluidos computacio-
nal se debe discernir si se implementa un nuevo codigo, se adquiere un paquete comercial

o se utilizar uno de libre distribucién.

Si bien es muy meritorio desarrollar un nuevo coédigo numérico, dadas las tendencias
actuales puede en ocasiones no resulta conveniente desde el punto de vista comercial,
debido a que puede llegar a ser un proceso largo y costoso. Por otro lado se presenta
la alternativa de los paquetes de software libre que permiten el uso de herramientas
ya implementadas y a partir de éstas, realizar nuevas implementaciones o adaptar las
mismas a las necesidades del usuario, esta opcion es interesante a la hora de realizar

nuevos desarrollos y debe ser tenida muy en cuenta.

Entre los paquetes de libre distribucién que han alcanzado niveles altos de popularidad
tanto en el &mbito comercial como en el académico se encuentra openfoam™ . Sin embargo
al momento de decidir utilizar las herramientas que ofrece openfoam’ el usuario o nuevo
desarrollador se formula algunos interrogantes. El primero suele ser : ; el paquete de
simulacién cuenta con las herramientas necesarias para abordar el problema que se desea
resolver 7. Esta pregunta puede contestarse consultando guias de usuario en donde se
listan las capacidades del mismo. Una vez establecido que se cuenta con las herramientas

necesarias aparecen otros interrogantes:
= ; Qué esquemas y técnicas utiliza el software para tratar el problema ?
= ; Los resultados qué se obtienen son confiables ?

= ; Resulta conveniente invertir recursos para conocer en detalle la implementacion

del paquete con el propésito de utilizarlo en nuevas simulaciones 7

Resolver dichos interrogantes mediante experimentos numéricos efectuados utilizando las
. . ™ .
herramientas ofrecidas por openfoam = y comparando resultados ya sea con soluciones

analiticas o datos experimentales, ha sido la motivacion principal de esta tesis.

Dos campos de estudio con grados considerables de complejidad (combustiéon difusiva
turbulenta y flujo supersonico) fueron seleccionados como representativos de la capacidad
del paquete. De esta manera se ha buscado dejar documentacion que sirva como punto
de partida para desarrollos futuros tanto en el campo de la combustion y los flujos a alta
velocidad como en cualquier otro campo donde sea aplicable el entorno de programacion

1

. TN
y las herramientas de openfoam .

El alcance del presente estudio abarca la descripcion de aspectos tedrico-practicos de cada
uno de los dos problemas considerados. La parte numérica se aborda desde el punto de
vista de la implementaciéon dentro de openfoam', por ello se elabora un apéndice (ver

), en el cual se describen en detalle las técnicas utilizadas para el tratamiento

de las ecuaciones de gobierno de cada uno de los fenémenos abordados. Cabe mencionar



1.2 Objetivos y organizacion de la tesis

que a la descripcién de la técnica de volimenes finitos se le da un enfoque genérico con
lo cual se busca no restringirla a los problemas aqui considerados sino, por el contrario,

ofrecer una base que sirva como soporte tedrico para nuevos estudios.

1.2. Objetivos y organizacion de la tesis

El objetivo general de este trabajo ha sido obtener experiencia con el uso de las librerias
™ . . .7

de openfoam™" relativas al pre-procesamiento de datos de entrada, a la solucién de los

sistemas de ecuaciones escritos en forma discreta en dominios computacionales mallados

con volimenes finitos y finalmente, al pos-procesamiento de resultados.
A partir del objetivo general descrito aparecen los siguientes objetivos particulares:

» Revision de la bibliografia relevante a los fenémenos y técnicas consideradas en la

presente tesis con miras a contar con un adecuado soporte tedrico.

= Estudio detallado de las implementaciones de las técnicas numéricas utilizadas por

cada uno de los solvers utilizados.

= Verificacion y validaciéon de los resultados de las simulaciones mediante comparacio-

nes con soluciones analiticas y/o datos experimentales disponibles.

= Ponderar la relevancia del paquete de simulaciones con el fin de desarrollar futuras

aplicaciones.

La presente tesis consta de tres capitulos y un apéndice. El capitulo 1 incluye una intro-

duccion técnica , la motivacion, alcance, objetivos y organizacion de la tesis.

En el segundo y tercer capitulo se abordan respectivamente, el problema de la combustion
difusiva turbulenta y los casos de flujo supersénico. Ambos capitulos inician con una
introduccién al problema, luego se presentan las ecuaciones de gobierno, las hipotesis y
modelos utilizados, y se describe la implementacién de los solvers y casos de prueba.

Finalmente se analizan los resultados obtenidos.

Tanto en el como en el se hara constante referencia al ,
debido a que éste incluye toda la informacién de soporte necesaria con respecto a la
técnica de voliimenes finitos en openfoam'". Dicho apéndice describe en forma detallada
el tratamiento dado a las ecuaciones de gobierno en términos de esquemas numeéricos,
acoplamientos presion-velocidad, algoritmos de solucién de los sistemas de ecuaciones
provenientes de la discretizacion y detalles de la implementacion relevantes al contexto de

la presente tesis.

El describe las conclusiones particulares para cada uno de los casos referentes

a los fenomenos simulados y conclusiones generales aplicables al desempeno del paquete.
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2. Combustion difusiva turbulenta

Introduccion

Un proceso de combustion difusiva, laminar o turbulenta, se produce cuando el combus-
tible y el oxidante ingresan a la zona de reaccién de manera separada. En este capitulo
se presentan las ecuaciones de gobierno fluidodinamicas en su forma genérica y se descri-
ben las hipétesis introducidas para que en un contexto provisto por openfoam™ dichas
ecuaciones sean aplicables en la simulacién numérica de procesos difusivos turbulentos.
También se incluyen aspectos relevantes de cinética quimica necesarios para explicar la
obtencion de las velocidades de reaccion asociadas con la produccién y consumo de las
especies involucradas y con la generacién de calor resultante del proceso reactivo. Se consi-
dera que las ecuaciones de Navier-Stokes para flujos compresibles permanecen validas con
flujos quimicamente activos y que los cambios en la densidad provienen, principalmente,
de los grandes cambios de temperatura inducidos por las reacciones exotérmicas. Para
introducir la turbulencia dentro de las ecuaciones de Navier-Stokes se recurre al promedio
ponderado masico propuesto por Favre [17]. Se enfatiza el tratamiento que se da a las
ecuaciones de conservaciéon de la energia y de las especies, ya que la ecuacién global de
conservacion de la masa y las de momento permanecen idénticas a las de un flujo sin

reacciones quimicas.

Al abordar problemas fluidodinamicos que involucran reacciones quimicas, estd implicito
un aumento de las dificultades inherentes a la resolucién de las ecuaciones de Navier-
Stokes no reactivas. A estas dificultades debe anadirse el aumento en complejidad propio
de la interaccién turbulencia-reacciones quimicas. Se sabe que resolver el flujo turbulento
incluyendo todas las escalas espaciales y temporales que lo caracterizan es, desde el punto
de vista computacional, un problema muy demandante en recursos informaticos. Si a tal
demanda se le suma la multiplicidad de escalas asociadas con el proceso quimico, el au-
mento requerido de tales recursos seria tal que la simulacion es practicamente irrealizable.
Para reducir los inconvenientes mencionados, se introducen en las ecuaciones de conser-
vacion modelos de turbulencia tipo RANS los cuales posibilitan la evaluacion de términos

no cerrados necesarios para cuantificar el efecto de la turbulencia en el proceso de mezcla.

La difusién inducida por los movimientos cadticos presentes en el flujo turbulento, define
el transporte de masa, momento o energia. Este proceso difusivo puede tener una escala

temporal mas rapida que la difusion molecular, por lo tanto al estudiar la combustion
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difusiva turbulenta hay que tener en cuenta los efectos de la turbulencia no solamente en
el proceso de mezcla, sino también en la quimica del sistema. Esta interaccion turbulencia-
quimica es tenida en cuenta introduciendo el modelo conocido como PaSR (Partially
Stirred Reactor). Este modelo divide la celda computacional en dos zonas, una reactiva y
otra que no lo es. La determinacion de la fraccion volumétrica activa requiere la definicion
de un tiempo quimico caracteristico, lo cual implica un proceso quimico con velocidades
finitas. Cabe afiadir que también es necesario contar con un modelo termofisico mediante
el cual se evaltan las propiedades de la mezcla en funciéon del cambio en la temperatura

de cada celda del dominio computacional.

Nomenclatura

Abreviaturas

CFL Condicién de Courant—Friedrichs—Lewy
EDPs Ecuaciones en derivadas parciales

1Y fixed Value

ODEs Ordinary differential equations

PISO Pressure implicit with splitting of operators
PSR Perfectly stirred reactor

PaSR Partially stirred reactor

RANS Reynolds—averaged Navier—Stokes

SIBS Semi implicit method of bulirsh and stoer
zG Gradiente Nulo

Alfabeto Latino

A Factor pre-exponencial

A, Constante de Sutherland

;j Coeficientes matriz de discretizacion
Qi Coeficientes de ajuste polinomios tablas JANAF
C Concentracion

Chnix Coeficiente de mezcla

Cp Calor especifico a presiéon constante
Co Numero de Courant

C, Calor especifico a volumen constante
D Tensor de deformaciones

Dy Coeficiente de difusion de la especie k
D Coeficiente de difusion

d; Diametro de ingreso del combustible
d, Diametro del piloto
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E, Energia de activacion

fi ; Fuerza volumétrica j sobre la especie k

g Aceleracién de la gravedad

GRR Velocidad de reaccién global

H Entalpia total

hs Entalpia sensible

I, Intensidad de la turbulencia

k Vector que mide la no-ortogonalidad

k Energia cinética turbulenta

ka Coeficiente de Arrhenius

kb Constante de reaccion de retroceso

k;lf Constante de reaccién de avance

Ly Longitud caracteristica

[ Dimension lateral de la seccion transversal del tunel
n Exponente de la temperatura

Pr Numero de Prandtl

Pr, Numero de Prandtl turbulento

p Presion

p* Presion de inicio algoritmo PISO

Q Vector que representa otras fuentes externas de calor
q Vector que representa al flujo de calor por conduccién (difusion)
R Constante particular del gas

R, Constante universal de los gases.

Sy Numero de Schmidt de la especie k

Sey Numero de Schmidt turbulento

T Temperatura

Ty Temperatura de referencia

Ty Temperatura de activacion

T, Temperatura de empalme tablas JANAF
Ty Temperatura limite superior tablas JANAF
Ty Temperatura limite inferior tablas JANAF
T Temperatura de Sutherland

t Tiempo

U Velocidad de transporte

Vo Volumen de la celda

Vi Velocidad de difusion de la especie k.

44 Peso molecular

W, Peso molecular de la especie k

W Peso molecular medio

Xk Fraccién molar de la especie k
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Yi

Alfabeto Griego

Heft

Superindices

*

k%

Fraccién de masa de la especie k

Difusividad térmica

Difusividad térmica turbulenta

Difusividad térmica efectiva

Entalpia de formacion o quimica de la especie k
Paso de tiempo fluidodinamico

Paso de tiempo quimico

Factor de estiramiento

Disipacién de la energia cinética turbulenta
Volumen reactivo de la celda

Conductividad térmica

Conductividad térmica media de la mezcla
Viscosidad molecular

Viscosidad efectiva

Viscosidad turbulenta

Coeficientes estequiométricos de los reactantes
Coeficientes estequiométricos de los productos
Densidad

Consentracién masica de la especie k

Tensor de tensiones

Tiempo quimico

Tiempo de mezcla

Tiempo de residencia

Tensiones de Reynolds

Tensor de tensiones viscosas.

Relaciéon de equivalencia.

Compresibilidad

Cantidad genérica

Velocidad de reaccion de la especie k

Calor liberado por la combustién

Paso de prediccion algoritmo PISO
Paso de correcciéon algoritmo PISO
Base molar

Condiciones estandar

Promedio de Reynolds
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2.1 Promedios de Favre

Fluctuacion

Promedio de Favre

T Transpuesta

Subindices

N Ntumero de especies

k Propiedad de la especie k

Operadores

[] Concentracién

: Doble contracién

dev(), )% Parte desviadora

H (U) Operador discreto que representa las contribuciones debidas al

transporte puro y a los términos fuentes de la ecuaciones de momento
Tr Traza.

2.1. Promedios de Favre

Cualquier cantidad de interés en un flujo turbulento puede ser expresada como la suma

de su valor medio 1 y su fluctuacién " [14, 17, 19, 21, 22, 45]:

Y=+ (2.1)

Si la compresibilidad del fluido es importante, es conveniente multiplicar la por
la densidad:

p = pp + pp” (2:2)
Promediando la , se obtiene:

o = pp + pp” (2.3)
Si se tiene en cuenta la definiciéon del promedio ponderado segin la masa propuesto por
Favre [9, 11]:

- P

D

De la se obtiene finalmente:

pp" =0 (2.5)
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La ventaja de utilizar los promedios de Favre, es que con este tipo de promedio se evita que
aparezcan términos que involucren correlaciones entre las fluctuaciones de la densidad, lo
que simplifica el tratamiento de las ecuaciones [21]. En general se promedian segin Favre
todas las cantidades de interés, a excepcion de la presion, densidad y el flujo de calor [9].
Es importante notar que los promedios, cualquiera sea su clase, satisfacen las siguientes

reglas generales' [9, 18, 19, 44]:

1Lo=9

2.0 = ¢

3.0+ =0+

4.0¢ =P+ ¢

5.2?—8? (2.6)
6.V-(a)=V-(a)

7.V (¢a) =V - (¢a)

Con caracter ilustrativo se presenta a continuacion el procedimiento para promediar segin
Favre a la ecuacién genérica descrita en la . Remplazando las variables por su

respectivo valor medio y la correspondiente fluctuaciéon, se obtiene”:

0

o (p(P+4")+V-(p(T+U") (p+4")) = V-pDV (p+9") =S +5 (27)

gt (o) + gt (o) + V- (pU + pU 9 + pU"¢" + pUsp")

(2.8)
= VoDV ($p+4") + S+
Promediando la utilizando las reglas previamente descritas en la se consi-
gue:
8 Y 6 —r =~ " 7 =
o o)+ (") + V- (00 + pU" + pU"9" + pUp
= V-DV (va; + p1,b”) +5+5
Las reglas mostradas aplican independientemente de si se consideran promedios de Reynolds ( )o
promedios de Favre ( ). Nétese que el promedio segtin Reynolds de las fluctuaciones es nulo (g = O),

por el contrario utilizando promedios de Favre esta condicién no se cumple.
2Por simplicidad se asume que el coeficiente de difusién D es independiente de la posicién y el tiempo.
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2.2 Ecuaciones de transporte para un flujo con reacciones quimicas

Es claro que el segundo término del miembro izquierdo se hace cero, igual sucede con el

segundo término y el cuarto del lado derecho, con lo que se obtiene:

gt (p{b> LV (ﬁﬁ{b LU+ U+ pﬁ¢”) -
=V-DV <p1~b) +S

El primer término afectado por el operador divergencia del miembro del lado izquierdo,

puede ser escrito en la forma:

pUs = (pU) 9

( N) N (2.11)
= (pU) ¥

Recordando que el valor medio del producto de un valor promediado por una constante

es igual al producto de sus promedios (regla 2) y que el promedio de una fluctuacién

ponderada por la masa ( ) es nulo, es posible escribir el segundo término bajo el

operador divergencia de la siguiente forma:

pU"p = (pU")p =0 (2.12)

Efectuando un analisis similar es posible verificar que el cuarto término afectado por el
operador divergencia también es nulo. En lo que concierne al tercer término afectado por

la divergencia, éste resulta:

P

W = 5U" " (2.13)

Notese que si en este caso a la cantidad genérica 1 se le asigna la velocidad, este término
representara a las tensiones de Reynolds en la ecuacion de momento. Finalmente la

ecuacion para una cantidad genérica 1 promediada segin Favre, resulta:
0 [—= —~ — T _
o (78) + V- (7U%) = - (V (Dp) ~ pU"y") + 5 (2.14)

Esta forma genérica es la que adoptan todas las ecuaciones de gobierno a considerar,
por lo tanto resulta apropiado ilustrar el procedimiento de promediado de una ecuacion

genérica tal como se llevo a cabo aqui.

2.2. Ecuaciones de transporte para un flujo con

reacciones quimicas

En esta seccion se presentan las ecuaciones de transporte turbulento promediadas segin

Favre que seran consideradas en este capitulo, también se detallan simplificaciones que se

15
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hacen a las mismas y las hipotesis que las fundamentan.

2.2.1. Ecuacion de las especies en términos de la fraccion de masa

Cuando se pretende simular un flujo con reacciones quimicas deben agregarse a las ecua-
ciones de Navier-Stokes tradicionales ecuaciones que tengan en cuenta el transporte de
masa de cada una de las diferentes especies involucradas en el proceso a estudiar. Con

este proposito se define la fraccion de masa por la relaciéon
Y= pp (2.15)

donde p es la densidad de la mezcla y pi la concentracién masica de la especie k. Considé-
rese un proceso de combustiéon donde el conjunto de reacciones quimicas que lo describe
involucra IV especies y a cada una de estas especies se le asocia una velocidad de difusion
V. La ecuacién de conservacion para la fraccién de masa Y resulta de efectuar un balan-
ce de flujos, donde se tiene en cuenta el flujo debido a las distintas velocidades de difusion
que pueden presentar las especies, el transporte por conveccion y la produccién/consumo
asociada a las reacciones quimicas, entonces es posible escribir la siguiente ecuacién de

conservacion para cada una de las especies’[10), 15, 22, 29]:

gt (PYi) + V- (p (U + Vi) Vi) = iy (2.16)

donde wy, es la velocidad de reaccion de la especie k, asi se anaden /N ecuaciones al sistema

de EDPs original (Navier-Stokes) que deberd ser resuelto. Cabe notar que

N
Y V=1 (2.17)
k=1

por lo tanto resolviendo N — 1 de estas ecuaciones escalares la fracciéon de masa de la

especie restante se puede determinar a partir de:

N-1

Yy=1-) Y (2.18)

k=1

Generalmente, determinar las diferentes velocidades de difusion para cada una de las
especies implica resolver un sistema adicional de ecuaciones [22, 21, 15]. Lo cual genera
un considerable aumento en el costo computacional. Por lo tanto y acorde con uno de los
objetivos principales de este trabajo, brindar una introduccion a los aspectos relevantes
para lograr una simulacién exitosa del fenémeno de combustién difusiva con openfoam””,
se hace uso de la primera ley de Fick para modelar estos términos [20, 45]. La primera

ley de Fick asume que el transporte debido a las velocidades de difusion de las diferentes

3Nétese que debido a que considera un campo de flujo turbulento efectos como el Soret no se han
tenido en cuenta.
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especies S} proporcional a sus gradientes. Entonces
VkYk == —pDkVYk (219)

siendo Dy el coeficiente de difusién molecular de la especie k. Haciendo uso de la ,

la se puede escribir

0 :

a (ka) + V- (pUYk) -V (pDkVYk) = Wk (220)
Promediando la ecuacion segun lo descrito en la y suponiendo un coe-

ficiente de difusion constante e igual para todas las especies, es posible escribirla en la

forma [22, 30, 15]:

a e ey ,//’\7 7 -

5 (PY) + V- (pUYx) + V- ( fU"Y} = DupVVi | = @ (2.21)
En la aparecen dos términos que deben ser modelados de alguna forma, estos

son, el término asociado al trasporte de las especies por efectos de la turbulencia sU”Y;

y el término asociado a la velocidad media de reacciéon de cada una de las especies wy.

Si el transporte debido a la difusiéon molecular de las especies es equiparable a la velocidad

de transporte debida a los efectos viscosos, es posible asumir un nimero de Schmidt

unitario para todas las especies [24]. Con lo que el término que describe el flujo difusivo
de las especies ponderado por la masa en la , se puede modelar
pDLVY | = VY (2.22)

Para modelar el término que describe el transporte turbulento de las especies también se
emplea la hipotesis del gradiente [22, 24, 33, 45], en consecuencia la difusién turbulenta

de las especies se escribe

—~—

Uy = —éﬁtv?k (2.23)

donde S¢; es el nimero de Schmidt turbulento, que también puede tomar valor unitario
[20]. En consecuencia la ecuacién de transporte de las especies promediada segin Favre

finalmente se puede escribir como:

(‘9675 (ﬁ?k) + V. (ﬁﬁ?k) -V (MeﬁV?k) = Wy (2.24)

donde pqg es la viscosidad efectiva determinada como la suma algebraica de las visco-

sidades turbulenta y molecular.

Hasta este punto se ha descrito como tratar los términos relacionados al transporte difusi-

vo, laminar y turbulento de las especies, sin embargo no se ha mencionado nada respecto
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Capitulo 2 Combustion difusiva turbulenta

del término que proporciona las velocidades de reacciéon, ni tampoco se ha mencionado
como determinar la viscosidad turbulenta p,;. Esto se hard en una seccién posterior
donde se introducen respectivamente el modelado de turbulencia y de interacciéon quimica-

turbulencia (ver y ).

2.2.2. Ecuacion de la energia

La ecuacién de la energia puede adoptar diferentes formas dependiendo de la variable
energética que se utilice. Dicha variable energética, puede ser la energia total, la energia
especifica, la entalpia, la entalpia sensible e incluso la temperatura [15]. No obstante, aqui
se considerard la forma de la ecuacion de la energia en términos de la entalpia sensible,
debido que al utilizar esta variable aparece de forma explicita el término que tiene en
cuenta la contribucién energética asociada con las reacciones quimicas y la subsecuente
liberacion de calor originada por el proceso de combustion. También se evita la aparicion
de un término adicional relacionado con la diferencia de entalpias de las especies que
componen la mezcla [15]. La ecuacién de la energia en términos de la entalpia sensible

resulta’ [7, 22, 24, 45]

0

2.25)
D R . (
br+ =2 —q+Q-V- (pz hs,kYka> +p) Yifi;Vic+£: VU

ot k=1

Dt

donde wy es el calor generado por la combustiéon, q el flujo de calor por conduccion y Q
representa otras fuentes de calor como pueden ser el flujo de calor por radiacion, la energia
liberada por una fuente de ignicién, o cualquier otra fuente de calor externa. El siguiente
término representa el flujo de energia debido a la difusion de las especies y el término que
sigue es la potencia producida por las fuerzas volumétricas sobre la especie k. Finalmente,

el término z:vu es el flujo de calor asociado a la disipacién viscosa molecular.

Para modelar el término asociado al flujo de calor por conduccién se utiliza la ley de

Fourier:
q=-A\VT (2.26)

Dado que se considera un proceso de auto-ignicion, no se tiene en cuenta ningtin aporte
de calor desde alguna fuente externa para la ignicién. Por simplicidad no se considera el
transporte de calor por radiacion, lo cual para la simulacion de la combustion de una llama
difusiva completamente en fase gaseosa supuestamente no presentaria gran impacto [2, 13,

|. En lo que respecta al trasporte de energia debido a la difusién pura de las especies,

4Aqui no se tiene en cuenta el efecto Dufour el cual representa el trasporte de energia debido a los
gradientes de concentracion de las especies (este efecto se puede considerar el opuesto al efecto Soret en
la ecuacién de las especies) [22, 45].
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2.2 Ecuaciones de transporte para un flujo con reacciones quimicas

éste se desprecia en funcion de que en general, su aporte comparado con el aporte debido
a la combustion es minimo [15]. Se tiene en cuenta unicamente la influencia de la gravedad
en todas las especies, en consecuencia el término relacionado a la potencia producida por

las fuerzas de campo se hace cero por definicion (p Zf;le Yifij Vi = pf 2521 Y Vi = 0).

El proceso de combustion considerado sucede a baja velocidad, por lo que los efectos
compresibles provienen de los grandes cambios en la temperatura relacionados a la li-
beracion de calor producido por la combustion, y no por los cambios en la densidad
asociados a los fenémenos de compresibilidad en flujos a alta velocidad, en consecuencia
el término asociado el flujo de calor por disipacién viscosa T : VU se hace despreciable
[7, 30, 36]. Atendiendo a todas las simplificaciones expuestas y antes de introducir la for-

ma de determinar el calor liberado por la combustion, se procede a promediar la ecuacion

de transporte de la entalpia sensible, de acuerdo a la expuesto en la . Esta resulta:
9 (phs) + V- (pUh,) = dr + Dp +V - (AVT = pU"h) (2.27)
ot Dt 5

De forma similar a lo que se hizo en el caso de la ecuacién de las especies, aqui se hace

uso del nimero de Prandtl” que relaciona la difusion viscosa con la difusién térmica:

_ HGy

P 2.28
=t (225)
Utilizando a la difusividad térmica «, la cual se define como
A
o=— (2.29
pCyp )
y teniendo en cuenta la definiciéon de la entalpia sensible
Vhs =C,VT (2.30)
es posible escribir el flujo laminar de calor de la manera:
AT =2V,
Cp (2.31)
=aVh,

Al igual que en el caso de la ecuaciéon de las especies queda por cerrar el término asociado

5La velocidad (U;) de la especie i con respecto a un sistema inercial se puede expresar como la suma
de la velocidad de difusién de dicha especie (relativa al propio movimiento de la mezcla de gases) més
la velocidad de la mezcla relativa al sistema inercial (U; = U + V;), a su vez la velocidad de la mezcla
se puede determinar como un promedio de la velocidad (ponderada por la masa) de cada una de las
especies V = 3" Y Uj, por lo tanto multiplicando por la fraccién de masa a (U; = U 4+ V;) y reemplazando
V =3 YU es posible demostrar que > Y, V; = 0.

6En este trabajo se asume Pr = 0.7 valor que se toma del intervalo 0.7 < Pr < 0.9 el cual se considera
apropiado para la mayoria de flujos que involucran reacciones quimicas [31, 45].
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Capitulo 2 Combustion difusiva turbulenta

al transporte turbulento de calor pU”r”. Utilizando nuevamente la hipdtesis del gradiente

(ver ), dicho término resulta:

pU"h! = —a;Vh, (2.32)

S

Aqui a4 es la difusividad térmica turbulenta, la cual a su vez se determina por

He
Prt

De nuevo aparecen parametros asociados al modelo de turbulencia, en este caso la viscosi-
dad turbulenta y el nimero Prandtl turbulento’. De esta forma la ecuacion de la entalpia

sensible se puede escribir:

0 /_~ e _ Dp
o (phs) + V- (pUh,) = @ + D TV (e Vh) (2.34)
donde a.g es la difusividad térmica efectiva que es la suma algebraica de la difusividad
molecular y la turbulenta a.g = a + 4. El término promediado transitorio de la presion
Dp/pt se calcula por

Dp b =

Y =240 -VYp 2.35

Dt ot p (2.35)
Al igual que para el caso de la ecuacion de las especies, el computo del calor liberado
por la combustién implica ciertas correcciones con el fin de tener en cuenta la influencia
de la turbulencia en el mismo, la evaluacion de este término se expone en la seccion que

introduce el modelo de interaccion quimica-turbulencia ( ).

Cuando el niimero de Mach es bajo (M < 0.3), la densidad tiende a ser independiente de
la presion y en consecuencia la ecuacién de estado no puede ser utilizada para calcular
la temperatura, no obstante si la entalpia sensible ha sido determinada puede utilizarse

para el calculo de la temperatura, el procedimiento a seguir se describe a continuacién.

Se sabe que:

dh, dF(T)
dT dT

=F'(T)=C,(T) (2.36)
Expandiendo a F(T') a partir de una temperatura préxima Ty, se tiene

F(T) = F(Ty) + F' (To) (T - Ty) (2.37)

"Se emplea la analogia de Reynolds, la cual expresa que la relacién entre el flujo de momento y el
flujo de calor es aproximadamente constante con respecto a la direccién radial del flujo, por lo tanto se
toma P, = 1[9)].
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2.2 Ecuaciones de transporte para un flujo con reacciones quimicas

Luego T' se consigue:

F(T) - F(Tp)
F' (Tp)

F(T) - F(Ty)
Cp (T0>

T="T,+ =Ty + (2.38)
F (T') corresponde al valor de la variable energética considerada en la presente iteracion,
F (Tp) el valor inicial o de la iteracién inmediatamente anterior y F' (1) = C,(T) el
valor de la derivada de la variable energética correspondiente a Ty. De esta forma se fija
un numero de iteraciones de tal forma que se satisfaga una condiciéon de convergencia

preestablecida, por ejemplo un nimero de iteraciones [34].

2.2.3. Ecuacion de la conservacion de la masa y del momento

Puesto que tanto la ecuaciéon de conservacion global de la masa como la de momento,
formalmente no experimentan modificaciones por la presencia de reacciones quimicas,
no es necesario dedicar secciones independientes a cada una de ellas como se hizo con
las ecuaciones de conservacién de las especies y de la energia. No obstante se describen

algunos aspectos relevantes que competen a la ecuacion de momento.

La ecuacién de momento se modifica si se considera que existen diferentes fuerzas de

campo que afectan a las especies involucradas, con lo cual adopta la forma:

0
5 (pU) + V- (pUU) = = V-p+ V- + p> Yifi; (2.39)
k=1

En funcién de lo expuesto con anterioridad ( ) el tercer término del segundo
miembro de la ecuacién de momento ( ) se simplifica, debido a que la tnica fuerza
de campo que afecta a todas las especies es la gravedad. La se escribe

0

5 (pU)+ V- (pUU) = =Vp+ V-1 + pg (2.40)

El tensor de tensiones viscosas (1), aplicable a un fluido newtoniano sin tener en cuenta

la viscosidad volumétrica estd dado por” [22, 15]:

1 1
T =2 (2 (VU+(VU)") - 2V UI) (2.41)
Luego de aplicar los promedios de Favre (ver ) ala resulta:
0 / — o _ _ TaT _
o (PU) + V- (pUU) = ~Vp+ V- (- pU"U" | + g (2.42)

—~——

1 7 . — ” " .
Al promediar se observa, que aparece el término pU U’ el cual como se menciona en la

8EI término viscosidad volumétrica (también conocido como segundo coeficiente de viscosidad) hace
referencia a lo que se conoce en la literatura en ingles como “bulk viscosity coefficient”
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Capitulo 2 Combustion difusiva turbulenta

seccion donde se introdujeron los promedios de Favre ( ), se conoce como tensiones
de Reynolds o de Favre en el contexto de flujos compresibles[11] (de ahora en adelante
se usard 7' como nomenclatura para dichas tensiones). Para modelar las estas tensiones,
se tiene en cuenta la hipdtesis de Bussinesq [9, 33, 15]. Dicha hipotesis propone que las
tensiones de Reynolds (o de Favre) son proporcionales a los gradientes de velocidad medios

e introduce como constante de proporcionalidad a la viscosidad turbulenta p; [33]:
' —~ ~\T 2 —~ 2 _~
= <VU +(VO) -2V UI) T (2.43)

Para evaluar u; se empleara el modelo de turbulencia k — ¢, el cual requiere solucionar

dos ecuaciones adicionales, una para el transporte de energia cinética turbulenta k y otra
)

para la disipacién € de dicha energia. Detalles correspondientes al modelo k& — & seran

presentados mas adelante.

Promediando la e introduciendo la expresién resultante junto con la en
la , la ecuacién de momento promediada se transforma en:
O (50) + V- (500) + G (T) = Vi + 5 2.44
a(p)vt - (PUU) + G (U) = -Vp+ fg (2.44)

donde el operador G(U) estd definido de la siguiente forma:

G(U) =V (s VU) — V- {Meﬁ <(v’ﬁ)T - §ITT {(Vﬁ)T}>] (2.45)

Dicho operador G tiene en cuenta el aporte de las tensiones de Reynolds y al tensor de
tensiones molecular utilizando la viscosidad efectiva peg. Como se mencioné al principio de
esta seccion la ecuacion de la conservacion de la masa global no sufre ninguna modificacion
ante la presencia de reacciones quimicas, dicha ecuacion luego de ser promediada segtiin
Favre resulta:

9p

5tV (PU) =0 (2.46)

2.2.4. Ecuacion de estado

Se considera que la mezcla reactiva esta compuesta por N diferentes especies en estado
gaseoso, las cuales se comportan segtin la ley de los gases perfectos. De esta forma la

ecuacion de estado para la especie k resulta:

Ry
Px = PkaT (2.47)

Para una mezcla de N gases la presion total es la suma de las presiones parciales:

N
D= Dk (2.48)
k=1
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2.3 Modelo de turbulencia

La concentracion masica de la especie k puede ser escrita en funcién de la densidad de la

mezcla y la fraccion de masa como:

px = pYx (2.49)

Al igual que en el caso de la presion, la densidad también se puede determinar como la

suma de las concentraciones mésicas parciales

N
o= 1 (2.50)
k=1

De esta forma es posible escribir la ecuacion de estado para la mezcla:

=

=T

i)
i
=

(2.51)

< |

donde W es el peso molecular medio de la mezcla, el cual puede ser definido en base molar

0 madsica segin convenga [22]:

N
W =3 X, W,
k=1
N —1
_ Yy
W = _=
(Zw)

2.3. Modelo de turbulencia

Con el fin de calcular los términos relacionados con el transporte turbulento de las especies,
energia y las tensiones de Reynolds, en las ecuaciones de las especies, entalpia y momento
respectivamente; y de esta forma cerrar las ecuaciones de conservacion definidas en la
seccién anterior, se empleard un modelo tipo RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes)
donde la viscosidad turbulenta se relaciona con la energia cinética turbulenta k y su
disipacién ¢ a partir de [33, 15]:
2

e = Ouﬁg (2.52)

El modelo k£ — ¢ seleccionado modificado para el caso compresible, requiere la solucion

de dos ecuaciones de transporte adicionales, una para el transporte de la energia cinética

turbulenta y otra para la disipacién de la misma, cuyas ecuaciones son [106, 23, 32]:

o (o) + V- (0F) ~ V- [ (s + M) VE| = - e (2.532)
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Capitulo 2 Combustion difusiva turbulenta

gt (p8) + V- (pUE) - V- [(M + “t) Vg] = % (CaG — Ceop)

2 —
_ <3(]€1 + C€3> pEV-U (2.53b)
Aqui P es la tasa o velocidad de produccién de energia cinética turbulenta por unidad de
volumen debida a los gradientes de velocidad presentes en el campo de flujo, y se evalta

de acuerdo a :
deverTT 2 _~ I7
P, =21,D"VU — gpkv -U (2.54)

donde D" es la parte desviadora del tensor de deformaciones D. El coeficiente adicional
C.3 que aparece en estas ecuaciones de transporte no estd incluido en la formulacién
original propuesta por Launder y Sharma [23], esta modificacién es propuesta por Nordin
y Kérrholm [10, 32] para tener en cuenta los efectos de la compresibilidad en el modelo.
Las constantes que aparecen en las ecuaciones de transporte del modelo de turbulencia

adoptan los siguientes valores [25]:

Ca=144 C0=192 (Cs3=-033 o0,=10 o0.=13 (C,=0.09

2.4. Cinética quimica para la combustion de

hidrocarburos

La compleja cinética quimica de la combustion de hidrocarburos para ser descrita en forma
apropiada requiere la consideracién de un gran ntiimero de especies y reacciones elemen-
tales. En el caso de la combustiéon metano-aire, para ser descrita de manera razonable,
se requieren alrededor de 53 especies y 800 reacciones elementales [29]. El nimero de
reacciones a considerar crece conforme el nimero de atomos de carbono en el combustible
también lo hace, por lo tanto, es de esperar que a medida que el nivel de aproximacion
requerido sea mas exigente el costo computacional de la simulacion también lo sera. En
consecuencia se han propuesto soluciones para esta problematica que consideran desde
una reaccion global, lo que se conoce como modelo de reaccién global de un paso,
o usar conjuntos de las reacciones globales y/o elementales més significativas. En este

trabajo se adoptara una tnica reaccion global

Por otro lado, como se menciona en el , las ecuaciones de transporte de las
especies se encuentran acopladas y ha sido practica convencional resolver el sistema com-
pletamente acoplado tratando de forma implicita a los términos fuentes involucrados.
Sin embargo esto es prohibitivo cuando se considera un gran ntmero de especies, en
consecuencia, aparecen enfoques que plantean resolver el sistema de forma desacoplada
determinando de forma local las velocidades de reaccion asociadas a cada especie. Para

esto se utiliza un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs) que describen la
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2.4 Cinética quimica para la combustién de hidrocarburos

produccion y consumo de cada especie, para luego utilizar dichos datos para determinar

los términos fuentes de las ecuaciones de las especies y de la energia.

2.4.1. Modelo de reaccion global de un paso

La ecuacion global de reacciéon para cualquier hidrocarburo con aire, considerando una
relacion estequiométrica se puede escribir como ” [29]:
B v
CQHQOW + | a+ Z — 5 (OQ + 376N2) —

5 5 (2.55)
aCO, + SH0 4376 [0+ & — 1 N,
2 4 2
Puesto que se centra la atencién en la reaccion Metano-Aire, la expresion anterior toma

la forma particular:

Para determinar la velocidad de reaccion global (GRR) de la reaccién presentada en la
se utiliza la ley de accién de las masas [22, 29, 31], la cual establece que la
velocidad de reaccion es proporcional a la concentracion de los reactantes, con lo cual se

tiene:
GRR = k4 [CH,)" [0,)° (2.57)

Aqui k4 es la constante de velocidad de reaccion [22, 29, 37] y expresa la dependencia no

lineal de la reaccién con la temperatura, dicho coeficiente se define como:

E
ka =AT"exp (—R%)

T.
AT™exp (—;)

(2.58)

donde A se denomina factor pre-exponencial o factor de frecuencia, n exponente
de la temperatura, F, energia de activaciéon y T, temperatura de activacion (7,
se define como el cociente de la energia de activacién con la constante universal de los
gases). El factor pre-exponencial expresa la frecuencia con que colisionan entre si las molé-
culas que componen a las especies que reaccionan. El exponente n en muchas aplicaciones
toma valor nulo. Sin embargo con energias de activacion muy bajas o temperaturas del
medio muy altas, la dependencia exponencial mostrada por la ley de Arrhenius tiende a 1,

y por lo tanto la dependencia de la temperatura tinicamente es expresada por el exponente

INétese que en este caso se considera que la reaccién experimentada por los reactantes es irreversible,
es decir que sélo se considera la reaccién directa, la cual representa el proceso quimico sufrido por los
reactantes que da lugar a la formacién de los productos.
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Capitulo 2 Combustion difusiva turbulenta

n. En el caso que se analizard aqui dicho exponente seré considerado nulo, ya que los datos
con los que se cuentan asi lo consideran, ademas la energia de activacion presenta un valor
alto y dentro del intervalo de temperaturas que se experimenta (277K < T < 3000K) la
citada dependencia exponencial atin no tienda a un valor constante (Ver ). La
energia de activacion, se puede interpretar como la barrera energética a alcanzar para
romper los enlaces quimicos entre las moléculas reactantes a fin de permitir la formacion

de nuevas especies. Dichos parametros son determinados experimentalmente en reactores

de flujo [21, 26, 36].

10'°

1010 L

10-10 I I I | |
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

T

Figura 2.1.: Variacion de k4(7T) en el intervalo 277K < T < 3000 K.

Si se considerasen reacciones elementales los exponentes a y b en la velocidad de reac-
cion corresponderian entonces a los coeficientes estequiométricos de la ecuacién quimica
( ), sin embargo cuando se utiliza una tunica reaccién global, estos pardmetros
deben ser determinados experimentalmente por medio de la utilizacién de reactores [30].
En las aplicaciones tipicas las unidades utilizadas para la energia de activaciéon y el factor
pre-exponencial son mol, cm?, s y K, pero puesto que aqui se utilizan para determinar las
velocidades de reaccion con el fin de obtener los términos fuentes en las ecuaciones de las

especies y el calor liberado por la combustién, las unidades preferidas son kmol, m?, s y

K.

De acuerdo a lo expuesto hasta el momento las velocidades de consumo de los reactantes,

se pueden expresar como:

d [CHy]

_ 9.
o GRR (2.59a)
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d[0,]
dt

— —2GRR (2.59b)

Analogamente las velocidades de formacién de los productos, resultan:

4[CO,)
_ )
7 GRR (2.60a)
H
d[d;O] _ 2GRR (2.60D)

Se observa que para determinar las velocidades de reaccion se requiere resolver en este
caso cuatro ecuaciones diferenciales ordinarias desacopladas del tipo stiff ", lo cual es asi
porque se considera una tunica reacciéon. En las siguiente seccién en la cual se aborda la
generalizacion del tratamiento que se debe dar a las reacciones cuando se considera un
sistema que involucra M reacciones y N especies, se presenta el método a utilizar para
resolver dichas ecuaciones diferenciales las cuales por lo general estan acopladas. En la

se expone la razén por la cual el método de integracion para las ODEs debe ser

seleccionado de forma tan especial.

2.4.2. Términos fuentes en sistemas con multiples reacciones

guimicas

En la practica, el proceso de combustion de hidrocarburos involucra la solucién numérica
de grandes sistemas de ecuaciones de reacciones quimicas, en las cuales se tienen en
cuenta reacciones tanto de avance como inversas o de retroceso . Por lo tanto suponiendo
el proceso quimico experimentado en un flujo dado por la interaccion de M reacciones
quimicas elementales y N especies, el conjunto de reacciones quimicas se puede expresar
en la forma:

N , k’f N "
v.C. " v..C 2.61
; Vi) ]Z 717 ( )

1

10Se define a una ODE stiff o rigida, como en que la variable independiente presenta escalas de
variaciéon distintas. Esto hace que los algoritmos numéricos convencionales se hagan inestables, por lo
tanto se requiere de métodos especiales para tratarlas. En lo que respecta a la cinética quimica, la rigidez
tiene su origen en la dependencia de la temperatura de las velocidades de reaccion.

HUEn este caso se considera una reaccion reversible, es decir que se tiene en cuenta tanto la formacién
de los productos debida a la reaccién entre los reactantes y la reaccion inversa que pueden llegar a sufrir
los productos para dar lugar de nuevo a los reactantes.
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N,k X

> viCi Y v (2.62)

j=1 =
donde v}; y Vﬂ son respectivamente los coeficientes estequiométricos de los reactantes y
los productos; k‘zf y kP las constantes de reaccién para las reacciones directas e inversas.
C; representa el ntimero de moles de la especie j por unidad de volumen de mezcla
(concentracién molar). De aqui, que el sistema se pueda representar con una matriz de
los coeficientes estereométricos de N x M, en la cual las filas representan a las especies y
las columnas a las reacciones involucradas. La velocidad de reaccién de la especie k por

la reaccion ¢ resulta:

. . de " ’ f N y’ b N IJN
wii = Ci = TRl B (Mg — via) | K7 TT(C)"e — k2 TT(Cy)7e (2.63)
i j=1 j=1
Para:=1,2,..... M. La se formula para cada especie y reacciéon incluida en el

modelo quimico, lo que resulta en un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias stiff

acopladas, las cuales deben ser resueltas utilizando un método apropiado.

Como se menciono antes, para modelar la combustion metano-aire se requieren alrededor
de 53 especies y 800 reacciones elementales, en consecuencia, al utilizar el enfoque descrito
aqui seria necesario resolver 53 sistemas de ecuaciones diferenciales por cada celda de la
malla y en cada paso de tiempo. Aunque algunas ecuaciones no aportarian al sistema,
puesto que existen especies que no reaccionan entre si, se estaria hablando de un sistema
de aproximadamente 42400 ODEs. La solucién de un sistema de stiff ODFEs en dichas
circunstancias es prohibitivo desde el punto de vista computacional, por lo tanto surge
la necesidad de adoptar otros enfoques como el descrito en el apartando anterior, aunque

éste sea un caso extremo.

De lo expuesto, se concluye que para evaluar las velocidades de reaccion de las especies se
requiere resolver un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias de tipo stiff, donde para
una reaccion global se llega al caso particular de un conjunto de 4 ecuaciones desacopladas
( ). No obstante, para resolver dicho sistema de ecuaciones ya es necesario contar
con algoritmos de solucién apropiados. Dentro de la versién de openfoam' utilizada aqui

se encuentran implementados actualmente los siguientes algoritmos:
» Método Runge-Kutta (RK)
» Método Kaps-Rentrop (KRR4)
» Método semi-implicito de Bulirsh-Stoer generalizado de Bader y Deuflhard (SIBS)

Para llevar a cabo esta tarea, aqui se utiliza el método SIBS debido a que proporciona
una mejor relaciéon precisién-costo computacional [3, 4]. El método SIBS se basa en la

extrapolacion de Richardson de la solucion aproximada. Dicha extrapolacion de la funcion
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a integrar (y), asume que a medida que el intervalo original (en este caso el paso de tiempo
(At)) se subdivide en un nimero creciente de sub-pasos, la solucién converge a un valor
final y(At), lo que quiere decir que a medida que la subdivisién del intervalo temporal

incremente, la calidad de la aproximacién obtenida mejorara ([3, 1]).

2.5. Interacciéon quimica-turbulencia: el modelo PaSR

Desde el punto de vista de recursos computacionales, resolver por completo la estructura

turbulenta de una llama difusiva, es un proyecto, al menos por ahora inviable [32]. Por
lo tanto se introducen modelos para la turbulencia (ver ), para las reacciones
quimicas involucradas (ver ) y también para sus interacciones. En los procesos

quimicos seria necesario considerar tamanos de celda varios ordenes de magnitud menores
a los que hoy en dia son normalmente utilizados en una simulacién, esto se asocia con
las pequenas escalas en la compleja estructura de la llama. Para modelar la interaccion

quimica-turbulencia se utilizard el modelo Partially Stirred Reactor (PaSR) [3].

Un proceso de combustién turbulenta se ve influenciado tanto por los efectos de la qui-
mica en la turbulencia, como de la turbulencia en los procesos quimicos. En particular la
estructura de la turbulencia se ve modificada por la alta aceleracion del flujo a través del
frente de llama, mantenida por la fuerte liberacion de energia debida al proceso de com-
bustion y por los cambios en la viscosidad vinculados con los correspondientes cambios de
temperatura. Por otra parte, los procesos quimicos y por ende la estructura de la llama,
se ven afectados por la turbulencia en cuanto acttian sobre los procesos de mezcla entre

las diferentes especies involucradas [5].

El modelo PaSR considera que una llama real es mucho méas delgada que cualquier celda
computacional, de acuerdo a esto, suponer que el volumen de reactantes contenidos en
una celda reaccionan homogéneamente estaria alejado de la realidad. En consecuencia se
adopta un modelo que supone que la concentracién de reactantes contenida en la celda

computacional reacciona de manera parcial.

(@) ®) A

CO Cl

|
o
concentracion

Co

|
| T

~ Y

——

Tmim

Figura 2.2.: Concepto del modelo PaSR.
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Considérese la , la cual es 1til para introducir el concepto del modelo PaSR. El
modelo considera que la celda computacional puede ser dividida en dos zonas, una zona
reactiva y otra que no lo es. La zona reactiva es tratada como un reactor perfecto (PSR)
cuya composicién es homogénea, con lo que se evita considerar cualquier tipo de fluctua-
cién en el computo de los términos fuente relacionados con las velocidades quimicas [32].
Con este modelo se caracteriza informacién generada a escala de la sub-grilla reactiva con
la escala de la grilla computacional, siempre que pueda responderse a las preguntas: ; qué

tan grande es la fraccion de mezcla que reacciona y qué gobierna su composicion ?.

Antes de iniciar el andlisis, es pertinente definir las siguientes cantidades para cada una

de las especies:

Co : Concentraciéon media en la entrada de la celda. Puede ser considerada como la con-

centracion inicial promedio en la celda.

C; : Concentracién media a la salida de la celda (reactor). Se puede considerar como tal

a la concentracion media en la celda cuando se completa el proceso de reaccion.

C : Concentracién desconocida a un nivel sub-grilla. Corresponde a la fraccién de la celda

que se comporta como un reactor perfecto.

Mientras la concentracion cambia de Cy a Cq, la velocidad de cambio de la concentracion

de una especie k, en un tiempo 7 puede ser escrita como:

dCk B Cll‘ —CoF
dt T

(2.64)

donde 7 = At + 1., 7. es el tiempo quimico y At el paso de tiempo computacional. Como
se ilustra en la , lo cambios en la concentraciéon ocurren segun los procesos I y II

que suceden en paralelo y expresan lo siguiente:
s [: La concentracién cambia de Cy a C a medida que la reaccién tiene lugar.

= II: Debido a la turbulencia, la concentracién reactiva C se mezcla con la no reactiva

Cop, dando lugar a la concentraciéon media Cj.

Suponiendo que las funciones f(C¥) que describen el proceso de C a Cy y desde C a C; son
las mismas para todas las especies y que las pendientes de la parte reactiva y de mezcla

son idénticas, entonces se puede escribir

d k k
df _Gi-C TCO (2.65)
dC Ok - Ch
©_G (2.66)
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De las y se tiene:

Ck—Cf "=

(2.67)
T Tmiz

y reorganizando la es posible escribir:

Cy = kC* + (1 — k) C§ (2.68)
designandose con k a:
T

L 2.69
" T+ Tmix ( )

donde k se conoce como volumen reactivo de la celda y cuantifica la interaccion de

los fenémenos turbulentos y los procesos quimicos.

El tiempo quimico es inversamente proporcional a la velocidad de reaccion, es decir:
oo ) (2.70)

Atendiendo a que wy = W (C,T), el tiempo quimico'” de la especie k se define como la

inversa de la derivada con respecto a la concentracion de la velocidad de reaccién de dicha

especie [3]
1 Owi (Cy)
=" 2.71

Tek 8Ck ( )
Ahora utilizando la y la es posible escribir:

) ) C-C

() = in(Cr) — = ! (2.72)
Combinando las ecuaciones y se tiene:

. 1 1—-&

o(Cy) = (Cy — Co) ( - ) (2.73)

T KTe

Luego de reorganizar la , el cambio de concentracion resulta:
con k dado por:

o — Tres + Te (275)

Tres + Te + Trmix

12En la literatura concerniente a la combustiéon se habla de tiempo quimico y de escala temporal
quimica como términos equivalentes.
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Aqui 7, es el tiempo de residencia el cual hace referencia al tiempo que permanecen
el oxidante y el combustible en el reactor (celda), éste es igual en magnitud al paso de
tiempo computacional At. 7, es el tiempo quimico y se define teniendo en cuenta las
escalas temporales caracteristicas de las reacciones que experimentan el combustible y
el oxidante, fisicamente corresponde al tiempo que toman en completarse las reacciones
entre las especies consideradas. 7,,;, es el tiempo de mezcla, el cual esté relacionado con el
proceso de mezcla experimentado por las diferentes especies, para determinar ésta escala
temporal existen distintos enfoques, todos ellos relacionados con las diferentes escalas

temporales asociadas a la turbulencia [10].

El tiempo quimico debe ser seleccionado entre las velocidades de reaccion que mejor repre-
senten los cambios del sistema propuesto, aqui las velocidades de reaccion del combustible

y el oxidante serdn empleadas para este propdsito [3]:

. :maX{_“ﬁwl’_wO?} (2.76)
Pfuel P02

El tiempo de mezcla, debido a que se considera que el proceso de combustién sucede en

un ambiente con un nivel alto de turbulencia, se puede pensar que los mecanismos pre-

ponderantes en dicho proceso de mezcla provienen principalmente de la influencia ejercida

por la difusion turbulenta. De acuerdo con esto, utilizando la informacion proveniente del

modelo de turbulencia es posible establecer una relacion entre las variables del modelo

adoptado (ver ) para determinar el tiempo de mezcla [32]:
Tmiz = C(mix g
PE
donde Cyix es el coeficiente de mezcla. Nordin [32] mostré que valores apropiados para
el coeficiente de mezcla se encuentran dentro del rango 0.001 < Cix < 0.3, y en [13] se

muestra por medio de experimentos numéricos que la influencia de dicho coeficiente es

minima en los resultados, por lo tanto aqui se toma C\,;, = 0.1.

En lo que respecta al tiempo quimico y a la definicién del volumen reactivo de la celda,
cabe notar que T}l_r}(l)o k =1, esto indica que no ocurren reacciones quimicas y la compo-
sicién de los reactantes permanece congelada (frozen) segtin proporciones definidas por
la mezcla de gases sin actividad quimica. Si el tiempo quimico 7. — 0, las reacciones
son extremadamente rapidas y se alcanza el estado de equilibrio quimico entre reactantes

y productos. Cuando hay equilibrio quimico x < 1, y su valor es funcién de la relacién
Tc/Tres

1

=0 — = ———

7—7”68

Teniendo en cuenta que en el proceso quimico sélo interviene una reaccién global, el
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término fuente de la ecuacién de conservacion para la especie k ( ) puede ser
escrito

Ek = K,chk = K,GRRk (278)
El calor liberado por la combustién (w) en la ecuacién de la energia ( ) puede ser

determinado por

N
Or =3 ARG, (2.79)
k=1

donde Ah% ) es el calor de formacion de la especie k. Téngase en cuenta que por consistencia

con las unidades de la ecuacién de la energia W debe expresarse en Jm=3s71.

2.6. Modelo termofisico

En las ecuaciones de gobierno se encuentran involucradas las siguientes propiedades ter-
mofisicas del fluido de trabajo: C,, i, A y a. Dichas propiedades deben ser actualizadas
en funcion del cambio en la temperatura. Para llevar a cabo este procedimiento, aqui se
utilizan las tablas Janaf, la formula de Euken modificada, la ley de Sutherland [12, 17, 18].
De acuerdo a la ley de Sutherland el coeficiente de viscosidad dinamica molecular varia

en funcion de la temperatura segun:

ANT

- 2.
1+ 7,71 (2.80)

1

donde T es la temperatura, T es la temperatura de Sutherland y A, la constante de Sut-
herland. Por otro lado, C, puede ser actualizado en funcién de la temperatura utilizando

las tablas Janaf

D,k

e — R, (aok + a1 + anTQ + angS + a4kT4) (281)

donde R, = 8314.157/moiK es la constante universal de los gases, y a;, para i = 0, 2...6 son
los coeficientes de ajuste del polinomio ', los cuales se basan en correlaciones empiricas.
m,o

El computo del calor especifico a presion constante en base molar C),;” se realiza dentro

del software con la subclase Janaf .H. El calor especifico a presién constante de la mezcla

13Los superindices °y ™ hacen referencia respectivamente, a que se consideran condiciones de presién
estandar p = 101.325 kPa y se utiliza base molar.

4 Né6tese que aparecen 7 coeficientes a;; de ajuste, pero en la aparecen 5, los dos restantes
se utilizan en el caso de que se requiera determinar la entalpia y la entropia por medio de funciones
polinémicas similares [12]
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se determina teniendo en cuenta los aportes de cada una de las especies, asi

N N 4
Cp=> Cl W, 'Y =R, > W'Yy {Z aT,kTT} (2.82)
k=1

k=1 r=0
El calor especifico a volumen constante a su vez se calcula de la siguiente forma:

C=Cp— 2 (2.8

donde el segundo término del miembro derecho es la contante de los gases para la mezcla, a

su vez el denominador de dicho término es el peso molecular medio (W). La transformacion

de base molar a base masica se realiza utilizando la subclase specieThermo.H.

La conductividad térmica A se determina utilizando la férmula de Euken modificada [15]:

1.
A= uC, (1.32 + ;7R) (2.84)
La difusividad térmica « resulta dada a partir de:
A
_ N 2.85
=G (2.85)

El computo del coeficiente de viscosidad, la conductividad y difusividad térmica se realiza
utilizando la subclase sutherland.H. Por otro lado, la compresibilidad ) es necesaria
para resolver la ecuaciéon de presion derivada al utilizar el algoritmo PISO, esta propiedad

queda determinada de la siguiente forma:

Y = (RT)™ (2.86)
Anélogamente, utilizando la ecuacién de estado ( ) la densidad resulta:
p=1p (2.87)

Estos calculos se realizan utilizando la subclase perfectGas.H.

2.7. Implementacion numérica

En esta seccion se describe de manera sucinta como con herramientas provistas por la
libreria openfoam' se puede construir un ejecutable aplicable a la simulacién de una
combustion difusiva turbulenta con un proceso quimico controlado por reacciones con
velocidades finitas. El transporte fluidodinamico es tratado empleando el algoritmo de
acoplamiento presion-velocidad conocido como PISO en su version aplicable a flujo com-

presible.
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2.7 Implementaciéon numérica

En este caso las ecuaciones formuladas para cada variable dependiente son resueltas de
manera segregada, para luego aplicar iteraciones correctivas hasta lograr la convergen-
cia deseada. Esta técnica es aceptable mientras no exista un fuerte acoplamiento entre

componentes [10].

Para determinar la energia turbulenta k£ y su disipacion e, se resuelven las respectivas
ecuaciones de transporte descritas en la . Los términos fuente en la ecuacién de
las especies y la energia generados por las velocidades de reaccion se determinan segtin lo

expuesto en la

Teniendo en cuenta el entorno de programacién que brinda openfoam™ las ecuaciones
de conservacion (masa, especies, momento, presién y energia) pueden ser escritas co-
mo: rhoEqn.H, YEqn.H, UEqn.H, pEqn.H y hsEqn.H, donde cada uno de estos archivos
de cabecera contienen la correspondiente implementacion numérica de cada ecuacion. De
forma similar la parte del cédigo que resuelve la quimica y determina los términos fuentes
para las ecuaciones de las especies y la energia, y ademéas tiene en cuenta la interac-
cién quimica-turbulencia se implementa en chemistry.H. Los campos involucrados en
la simulacion (Yk,f),fj, hs, ﬁ,f, /i,l/)) son inicializados mediante el archivo de cabecera
createfields.H, que también se encarga de cargar los modelos de turbulencia, termofi-
sico y quimico en tiempo de ejecucion. A continuacién y a modo de ejemplo se incluye la
implementacion en el ejecutable de la ecuaciéon de la energia en términos de la entalpia

sensible.

{

fvScalarMatrix hsEqn (
fvm::ddt(rho, hs) 4+ mvConvection—>fvmDiv (phi, hs)
— fvm::laplacian (turbulence—>alphaEff (), hs)
= DpDt + chemistrySh
)
hsEqn.relax () ;
hsEqn.solve () ;
thermo. correct () ;
Info<< '"T gas min/max = " << min(T).value() << ", "'
<< max(T) .value () << endl;

Codigo 2.1: Implementacion de la ecuacién de la entalpia sensible en reactingFoam

En la del se declara que la ecuacion sera representada matricialmente

como un campo escalar por medio de la palabra clave fvScalarField. A continuacion,

de la a la se escribe la ecuacion segun lo expuesto en . En la
se observa la entrada chemistrySh la cual establece la evaluacion de la

De forma similar, DpDt corresponde a la evaluacion de
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Enla v la , se pueden observar las funciones miembro relax() y solve()
aplicadas sobre el objeto hsEqn del tipo fvScalarMatriz que representa la ecuaciéon de
la entalpia sensible, la primera de ellas aplica sub-relajacion (de haber sido seleccionada
la opcién en tiempo de corrida) y la segunda resuelve el sistema de ecuaciones. Luego,
la funciéon miembro correct () se encarga de actualizar las variables termodindmicas de
acuerdo a lo expuesto en la , finalmente en la se utilizan las funciones
min() y max() junto con la funcién Info() para proporcionar una salida por pantalla
de la temperatura maxima y minima en el dominio de computo para el paso de tiempo
actual. También es interesante notar que en la aparece el puntero turbulence el
cual apunta hacia la funcién alphaEff () que determina el valor de la difusividad térmica
efectiva teniendo en cuenta la contribucién molecular ( ) v turbulenta ( ).
Esta tltima determinada a partir del valor de u; provisto por el modelo de turbulencia

seleccionado.

2.8. Caso de prueba: Llama D

En esta seccion se describe el caso de prueba que sera resuelto con la finalidad de probar
la funcionalidad de openfoam™ para tratar con el fenémeno de combustién difusiva; el
caso seleccionado se conoce como la llama D de Sandia (Sandia National Labs., Ca, USA).
La llama D es una llama difusiva de metano-aire encendida por un piloto, con un niimero
de Reynolds a la salida de la boquilla de combustible de 22400, presenta un grado muy
reducido de extincién local lo que hace que sea muy 1util para fines de prueba con modelos

que no contemplan un criterio para cuantificar dicho fenémeno'” [35].

El modelo PaSR ( ) no tiene en cuenta la extincion local, por lo tanto la llama D se
considera como un caso de prueba apropiado para ser simulado. Otra caracteristica intere-
sante de este benchmarck es la gran cantidad de estudios previos y datos experimentales
disponibles [, 6, 38]. Los resultados experimentales utilizados para las comparaciones
que se realizardn en este trabajo son distribuidos por Sandia National Laboratories y se
encuentran disponibles en www.sandia.gov/TNF/DataArch/FlameD.html.

La llama piloto es resultado de la combustién de una mezcla pobre'” (¢ = 0.77) de metano
y aire. En la simulaciéon numérica se asumira al piloto como una inyeccion de gases calientes
producto de la combustién. La salida del quemador esta posicionada 15 cm por encima de
la seccion de salida de un tunel de viento que proporciona el flujo de aire. Las dimensiones

del quemador y de la seccién del tunel utilizados para los experimentos son:
» Didmetro de la entrada de combustible: d; = 0.0072m

» Didmetro exterior del anillo piloto: d, = 0.0182m

15E] fenémeno de extincién local tiene lugar cuando localmente quedan remanentes del hidrocarburo
que no llegan a reaccionar, lo cual esta asociado a fuertes niveles de turbulencia en el flujo .

164 es la relacién de equivalencia aire-combustible, dicha relacién es pobre cuando se encuentra dentro
del intervalo 0 < ¢ < 1, lo que indica que existe exceso de aire en la mezcla.
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s Dimension lateral de la seccion transversal del tinel de viento: [ = 0.3m

Debido a que las paredes del quemador son muy delgadas, en la confeccién del dominio de
coémputo se considera que dichas paredes no tienen espesor. Las composiciones del aire,

combustible y piloto en fracciones de masa son las indicadas en la

’ ‘ O, ‘ N, ‘ CH, ‘ H,0 ‘ COy ‘
Combustible | 19.66 % | 64.73% | 15.61 % —— ——
Aire 23 % 77 % —— —— ——
Piloto 5.4% 74.2% —— 9.42% | 10.98 %

Tabla 2.2.: Composiciones en fracciéon de masa del aire, combustible y piloto.

2.8.1. Datos para los modelos termofisico, quimico y de turbulencia

Para evaluar las velocidades de reaccién de las diferentes especies involucradas se utiliza
la ecuacién de Arrhenius ( , ) la cual involucra conocer al factor pre-
exponencial (A), el exponente de la temperatura (n), la temperatura de activacion (7y)
y los exponentes a y b para la reaccion considerada. En este caso para la reaccion global
metano-aire de un sélo paso considerada se utilizan los datos de la determinados

de forma experimental [20].

’ Reaccién \ T, \ A \ a \ b ‘

Kmol
Metano-Aire | 14906 K | 5.2 x 108——> | 1 | 1
m
Tabla 2.3.: Datos molares para la reaccién global de un solo paso metano-aire.

De forma similar, es necesario que para cada una de las especies involucradas se tenga
el valor del coeficiente de Sutherland, la temperatura de Sutherland y los valores de los
coeficientes a;;, para aproximar C, ( ), dicha informacién se introduce en el caso a
simular por medio de un archivo de texto denominado thermo.compressibleGas (Lista
de entrada 2.2).

(

\* bloque especie k

Nameyng Wi Tk T g, Te i

Aok A1k A2k A3k A4k A5k ek Aok A1k A2k A3k A4k A5k A6k
As,k Ts,k

%\

02 1 31.9988 200 5000 1000

3.69758 0.00061352 —1.25884e—07 1.77528e—11 —1.13644e—15
—1233.93 3.18917 3.21294 0.00112749 —-5.75615e—07 1.31388e—-09
—8.76855e—13 —1005.25 6.03474
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1.75278331E-6 139

H20 1 18.0153 200 5000 1000

2.67215 0.00305629 —8.73026e—07 1.201e—10 —6.39162e¢—15
—29899.2 6.86282 3.38684 0.00347498 —6.3547e¢—06 6.96858e—09
—2.50659e—12 —30208.1 2.59023

1.67212000E-06 170.672

CH4 1 16.0428 200 6000 1000

1.63543 0.0100844 —3.36924e—-06 5.34973e—10 —3.15528e—14
—10005.6 9.9937 5.14988 —0.013671 4.91801e—05 —4.84744e—08
1.66694e—11 —10246.6 —4.64132

1.25136501E—-6 222

CcO2 1 44.01 200 5000 1000

4.45362 0.00314017 —1.27841e—06 2.394e—10 —1.66903e—14
—48967 —0.955396 2.27572 0.00992207 —1.04091e—-05 6.86669e—09
—2.11728e—-12 —48373.1 10.1885

1.50342510E—-6 197.7

N2 1 28.0134 200 5000 1000

2.92664 0.00148798 —5.68476e—07 1.0097e—10 —6.75335e—15
—922.798 5.98053 3.29868 0.00140824 —3.96322¢—-06 5.64152e¢—09
—2.44486e—12 —1020.9 3.95037

1.40097973E-06 107

)

Lista de entrada 2.2: Entrada de datos termofisicos.

En Lista de entrada 2.2 se presentan los datos para el modelo termofisico utilizado en
la simulacién. Este tipo de formato de entrada tiene similitud con la del bien conocido
formato de Chemkin™[39]. Cada bloque corresponde a los datos de cada especie; en la
primera linea de cada bloque se declara el nombre de la especie, seguido por la cantidad
de moles, peso molecular y el intervalo de temperatura de validez para la interpolacion de
C,, es decir el limite inferior (77) y el limite superior (T ); a continuacién se listan siete
coeficientes de ajuste ax; para T, <T < T,y luego los siete coeficientes correspondientes
al intervalo T, < T < Ty (aqui T, es la temperatura de empalme para ambas interpola-
ciones); finalmente se incluye el valor de la constante y temperatura de Sutherland Ay y
Ts.

La informacion correspondiente a la reaccion global ( ) se introduce en un archivo

de texto reactions, en el cual se declaran las especies, el tipo de reaccién, la ecuacion
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de la reaccién, temperatura de activacion, coeficiente de la temperatura y factor pre-

exponencial (Lista de entrada 2.3)

(
species (02 H20 CH4 CO2 N2);
reactions (
irreversibleArrheniusReaction
CH4 + 202 = CO2 + 2H20
(5.2e16 0 14906)
) ;
)
Lista de entrada 2.3: Entrada de los datos de las reacciones para reactingFoam
El modelo quimico tal como fue mencionado en las y requiere solu-

cionar un sistema de stiff ODEs para obtener las velocidades de reaccién asociadas a
la produccién y consumo de cada una de las especies. Aqui se utiliza el método SIBS
para integrar en este caso a las 4 ODEs resultantes de considerar una tnica reacciéon y
cuatro especies (Ng es supuesto inerte). Para que el solver lleve a cabo esta tarea se le
debe proporcionar el paso de integracion temporal inicial para resolver dichas ODEs, en
este caso dicho paso de integracién inicial para la parte quimica (el cual se denominara
de ahora en adelante como AT), adoptard el valor inicial A7 = 1 x 1077. En general
AT < At, es decir que el paso de tiempo para el algoritmo de solucion de las ODEs debe
ser menor que el paso de tiempo para la solucion del sistema fluidodinamico. Dentro de la
clase ODEChemistryModel de openfoam' se implementa un procedimiento que involucra,
la escala temporal quimica de forma tal que se ajuste el paso de tiempo en el algoritmo de
integracién SIBS. Asi se garantiza la selecciéon de un paso de tiempo apropiado y se evita

la seleccion de un paso muy corto que conllevaria costos computacionales innecesarios.

El modelo de turbulencia se selecciona utilizando un archivo de texto denominado turbule-
-nceProperties el cual contiene la informacién referente al modelo de turbulencia a uti-
lizar. El modelo se selecciona utilizando la palabra clave simulationType seguida por la
palabra que identifica al tipo de modelo dentro de los provistos por openfoam™ (dicha
palabra para el caso de los modelos RANS resulta RASModel). Puesto que dentro de la
familia de modelos RANS existen distintas variantes, se debe indicar explicitamente el
modelo a usar. Esto se lleva a cabo mediante el archivo RASproperties, dentro del cual
se indica ademés del modelo, los coeficientes de cierre y si se requiere o no que el solver
genere una salida para las variables asociadas a la turbulencia. Dicho archivo de entrada

se puede observar en la Lista de entrada 2.4,

RASModel kEpsilon;
printCoeffs on;
turbulence on;
laminarCoeffs {
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}

kEpsilonCoeffs {

Cmu 0.09;
C1 1.44;
€2 1.92;
C3 —-0.33;

}

Lista de entrada 2.4: Entrada de los datos para el modelo de turbulencia k — ¢

Cabe mencionar que no siempre es necesario explicitar los coeficientes de cierre del modelo,
dado que en la implementacion se asigna a dichos coeficientes valores por defecto. Sélo se

deben indicar cuando se deseen utilizar valores diferentes.

2.8.2. Generacion de la malla

El dominio computacional se construye teniendo en cuenta las dimensiones del quemador
y se extiende 0.6 m en la direccion axial y 0.15m en la radial, para la construccion de
la malla se utiliza el mallador nativo de openfoam™ blockMesh. La malla se elabora con
tres bloques que se extienden en la direccién axial y cuya dimension radial se determina
de acuerdo a la zona que representan. El primer bloque corresponde al piloto, el segundo
a la zona de la entrada de combustible y el tercero a la corriente de aire. El problema
es axisimétrico y en openfoam’ puede simularse generando una malla 3D y aplicando

condiciones de contorno especiales (tipo wedge ).

d;
: !
dy
e —
QO |
S |
2 ®
S| o | 8|
S| 8 | € !
P ] o |
&) o o
i
|
!
!
!
|
(a) Esquema del quemador. (b) Fotografia del equipo experimental.

Figura 2.3.: Geometria del quemador utilizado en los experimentos de la llama D de

Sandia.
En la se pueden observar una fotografia del equipo experimental (Fig. ) y un
esquema que identifica sus dimensiones (Fig. ). Se construye la malla desde la salida
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del quemador utilizando tres bloques de celdas hexaédricas segiin lo esquematizado en la
Fig. 2.4, de esta forma el bloque 1 se extiende desde la entrada del combustible sobre todo
el dominio computacional, de la misma forma lo hacen el bloque 2 en el caso del piloto y

el tres para el aire.

La naturaleza del fenémeno fisico a capturar indica que se requiere mayor resolucién en
las zonas cercanas al ingreso del combustible, oxidante y del piloto, por lo tanto se utiliza
la funcién grading de blockMesh para acumular celdas en las zonas cercanas a las entradas
y en la zona circundante al eje de simetria. Asi el tamano de las celdas varia en direccion
axial desde un minimo de 0.383 x 10~ m en zonas cercanas a las entradas hasta un maximo
de 3,83 x 1073 m en la seccién de salida. En la direccién radial las celdas varfan desde un
minimo de 0.12 x 1073 m en las celdas del bloque 2 hasta un méximo de 1.2 x 10~3m en
el limite exterior del dominio computacional. La variacién del tamano de las celdas del
dominio computacional y la aplicacion de la condiciéon de contorno tipo wedge, da como
resultado una malla con 40000 celdas hexaédricas (I'ig.2.5). Por tltimo se comprueba
la calidad de la malla por medio de la utilidad checkMesh, la cual verifica si la malla
cumple con las minimas condiciones de calidad en lo que se refiere a parametros como
la distorsién (skewness), ortogonalidad, determinante, volumen minimo de las celdas, etc
([35]). Al realizar esta operacién se determiné que la malla era adecuada para la simulacion

a efectuar.

Limite Exterior

Oxidante Bloque 1 salida

Piloto _ . Bloque 2
Combustible Bloque 3
Eje de simetria (symAxis)

Figura 2.4.: Esquema del mallado por bloques para la llama D de Sandia.
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Figura 2.5.: Malla axisimétrica llama D de Sandia.

2.8.3. Condiciones de borde e iniciales

Las condiciones de borde e iniciales para la velocidad, presion y temperatura se imponen
de conformidad con lo expuesto en [38]. Las respectivas condiciones para las variables
asociadas al modelo de turbulencia (energia cinética turbulenta y su disipacién) se calculan
en términos de la intensidad de la turbulencia (I;) y la longitud caracteristica (L), para

llevar a cabo esto se utilizan las correlaciones mostradas en la q. 2.88 [9]:

I, =0.16Re™"* e =C/EPI!
3 ) (2.88)

Las longitudes caracteristicas de las entradas del combustible, los gases del piloto y el
oxidante (aire), se definen de la siguiente manera: combustible, el didmetro de la boquilla

de su ingreso (d;); gases del piloto, la diferencia de didmetros (d, — d;) (Fig. 2.3a); para
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el oxidante la longitud lateral (1) de la seccion cuadrada del tinel. Nétese que (d, — d;)
y (1) son respectivamente, el didmetro hidraulico del anillo a través del cual ingresan los

gases del piloto y el diametro hidraulico de la seccién transversal del tinel.

Utilizando la ley de Sutherland se determina el coeficiente de viscosidad para la tempe-
ratura de cada gas en la entrada y con estos datos se calcula el nimero de Reynolds.
Finalmente se aplican las correlaciones de la para determinar valores iniciales
para las ecuaciones de conservacién de la energia turbulenta y su disipaciéon. En lo que
respecta a las condiciones de borde para la fraccién de masa Yy, estas se fijan de acuerdo
a lo mostrado en la . En la se observan las distintas condiciones de borde
para cada uno de los contornos considerados . Como se puede ver en la en el
limite exterior se aplica condicién de cero gradiente, esta condicién de borde se considera
apropiada puesto que en este caso el flujo no esta delimitado en ese borde por ningin
contorno solido, y se ha verificado numéricamente que cuando el flujo se aproxima a con-
diciones estacionarias, el limite exterior se comporta como una linea de corriente paralela
al eje de simetria del flujo y su velocidad se mantiene cercana al valor de la velocidad de

ingreso de la corriente de aire 0.9 m/s. Esto convalida la hipétesis de free-jet axisimétrico

propuesta.
m

U] [ pipa) [T [ Y] o) | gl
Combustible 49.6 7zG 291 fV | 0.04553 | 0.000504

Aire 0.9 7zG 294 fV | 0.07495 0.021
Piloto 114 zG 1880 fV | 0.06030 | 0.000777

Limite Exterior 7zG 7zG 7zG 7zG zG zG

Salida zG 100615 | zG zG 7zG zG

Tabla 2.4.: Condiciones de borde llama D de Sandia

Es imperativo seleccionar de forma apropiada tanto las condiciones de borde e iniciales
para las variables asociadas al modelo de turbulencia, debido a que las mismas tienen un
fuerte impacto en la estabilidad del proceso de calculo y la precisién de los resultados.
Sin embargo y a pesar de que las correlaciones mostradas anteriormente ( ) fueron
determinadas para patrones de flujo que no incluyen fenémenos quimicos, han mostrado

proporcionar buenos resultados cuando son utilizadas para flujos reactivos.

El método numérico a utilizar es inherentemente inestacionario, por lo tanto es necesario

imponer condiciones iniciales. Dichas condiciones iniciales se toman de [38] y son:

w(0)=0m/s  T(0)=300K p(0) = 94.536 Kpa
(2.89)
Y, (0) = 0.77 Yo, (0) =0.23 Yi(0) =0

"En la las abreviaturas fV y zG corresponden respectivamente a la imposiciéon de condiciones
de borde del tipo Dirichlet (valor fijo) y Neumann ( gradiente nulo).
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Notese que unicamente para el oxigeno y el nitrogeno se imponen condiciones iniciales,
esto equivale a suponer que inicialmente el dominio computacional contiene tinicamente
aire, lo cual estd acorde con la fisica del problema. Las condiciones iniciales para £(0) y
k(0) se determinan en funcién de la intensidad turbulenta (/;) y longitud caracteristica
de la turbulencia (eddy length scale) (1) que fueron mostradas en la para el flujo

de aire.

2.8.4. Seleccion de los esquemas de discretizacion y algoritmos de

solucion

Los esquemas de discretizacion y los algoritmos de solucién para cada término de las
ecuaciones de transporte y los sistemas de ecuaciones a resolver se seleccionan de acuerdo
a lo expuesto en las , y . Los esquemas de discretizacion

seleccionados son:
» grad(p|U) — gauss linear
» div(philhs|Yklk|epsilon,U) —
gauss linearUpwind celllimited gauss linear 1
s laplacian — gauss linear
= ddt —SLTS phi rho 0.7
= interpolationSchemes — linear

Para discretizar todos los términos de las ecuaciones de transporte que involucran di-
vergencias se selecciond el esquema central upwinded el cual tal como se explica en la

, requiere la evaluacion numérica del gradiente. A su vez para evaluar dichos
gradientes se selecciona un esquema que limita el mismo de acuerdo a lo expuesto en la

, de esta forma dado los fuertes efectos convectivos involucrados se garantiza
estabilidad y ademads, que la soluciéon se mantenga acotada dentro de rangos fisicamen-
te posibles. Los términos que involucran laplacianos se discretizan utilizando el esquema
centrado sin aplicar ningin tipo de correccion de ortogonalidad debido a que en la etapa

de chequeo de la malla no se determiné fuera necesario.

Aunque se busca la solucién estacionaria, se utiliza un solver disenado para obtener solu-
ciones inestacionarias. Con el fin de acelerar la convergencia hacia el estado estacionario
se utiliza la técnica del paso de tiempo local estabilizado (SLTS), la cual permite avanzar
en el tiempo con la maxima tasa de avance permitida en cada celda ~. De esta forma,
los pasos de tiempo pueden variar de un punto a otro, con lo que la convergencia de
la solucién depende tnicamente de las zonas que presentan escalas temporales de mayor

magnitud [10, 12]. El esquema de avance en el tiempo implementado en openfoam™ junto

18Téngase en cuenta que las ODEs de las reacciones quimicas se resuelven de forma independiente y
los tiempos fluidodindmicos son mayores que los quimicos.
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con la técnica SLTS corresponde ya sea al esquema de Euler implicito o explicito (ver
), lo cual dependerd de si al aplicar el operador de discretizacion temporal éste

se especifica como fvm: :ddt o fvc: :ddt.

La seleccién de los algoritmos de solucion para los sistemas de ecuaciones provenientes de
la discretizacion se realiza siguiendo los lineamientos expuestos en las y ,
por lo tanto para solucionar el sistema asociado a la ecuacién de la presion (necesario por
la aplicacion del algoritmo PISO) se elige el método del gradiente conjugado (PCG) en
conjunto con el precondicionador de Cholesky incompleto en funciéon de que la matriz
resultante en este caso es simétrica. Por otro lado, para las matrices resultado de la
discretizacion de las ecuaciones de momento, especies, entalpia sensible, energia cinética
turbulenta y disipacion, se selecciona el método del gradiente biconjugado precondicionado
(PBiCG) con el precondicionador del tipo factorizacién LU incompleta (DILU) debido a
que en general las matrices para ecuaciones del tipo conveccién/difusién no resultan ser
simétricas. En ambos casos como criterio de convergencia se fija una tolerancia de 107%. En

lo que respecta al algoritmo de acoplamiento PISO se aplican tinicamente dos correctores.

2.9. Resultados

Una vez construida la malla, determinadas las condiciones de borde e iniciales y elaborados
los archivos de entrada para la seleccion de los esquemas de discretizacion, algoritmos de
solucion y para los modelos termofisico, quimico y de turbulencia, se procede a correr el
caso en estudio. Para esto se utiliza una computadora equipada con un procesador Intel
Core™ i7-2630QM y 8gb de memoria RAM, que permite utilizar 8 hilos para el calculo
en paralelo aprovechando la implementacion de la técnica de descomposicion de dominio
propuesta en openfoam' . Adicional a esto se utiliza la funcién adjustTimeStep, la cual
proporciona la posibilidad de imponer un niimero de Courant méximo (en este caso se fija
C'o < 0.3) para que en funcién de éste y de las dimensiones de la malla, el solver ajuste

el paso de tiempo.

En la simulacién dos tiempos de ejecucion deben ser considerados como indicativos del
costo computacional: primero, el tiempo computacional medio necesario para resolver las
ODEs asociadas a las reacciones quimicas, mas el tiempo medio requerido para resolver
las ecuaciones de transporte; segundo, el tiempo estimado para alcanzar la condicion
estacionaria. Para el CFL fijado se registra un tiempo computacional medio de 1.96s
por paso de tiempo y se estima necesario un tiempo de simulacion de 0.5s lo que en
tiempo computacional se refleja en 188 min. Con la finalidad de analizar el desempefio de
openfoam'" se comparardn las distribuciones axiales de temperatura y fraccién de masa

de las especies con los datos experimentales disponibles.

En la se puede observar la distribucién de temperatura sobre el dominio de cémpu-

to para t = 0.5s, en esta figura se puede observar como los contornos en la cercania del
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eje de simetria indican como la llama se cierra y delimitan la geometria de la misma, de
forma analoga se observa como la temperatura aumenta desde el eje de simetria en la di-
reccion radial. Como fue indicado en la , se selecciond la llama D de Sandia puesto
que se cuentan con datos experimentales para comparar con los resultados obtenidos en
la simulacién. Los datos experimentales (distribucion de las especies y de la temperatu-
ra) corresponden a mediciones efectuadas utilizando una combinacién de las técnicas de
Raman Scattering y de Rayleigh Scattering . Estas técnicas de mediciéon presentan la
ventaja de evitar inconsistencias asociadas con la comparacion de resultados promediados
segin Favre con mediciones realizadas considerando promedios segiin Reynolds [38]. En
consecuencia directa a los datos experimentales disponibles, la llama D de Sandia se puede
considerar como un caso testigo en lo que respecta a estudiar el impacto de las hipotesis
realizadas para cerrar los términos asociados a la difusién turbulenta y al modelo quimico
utilizado [27]. N6tese que en este caso no se requiere de ninguna zona de recirculacion a fin
de estabilizar la llama, dicha estabilidad proviene del modelo de reacciéon global empleado

para la oxidaciéon del combustible.
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Figura 2.6.: Distribucion de temperatura sobre el dominio de computo.

En la se comparan la distribucién de las fracciones de masa de las especies calcu-
lada sobre la linea de simetria en la direccion axial con los respectivos datos experimenta-
les. Se puede observar, que los datos obtenidos con la simulacién numérica presentan una

tendencia correcta, no obstante se aprecia que cuando se consideran por separado las dife-

9L as técnicas de dispersién de Raman y Rayleigh, aprovechan los fenémenos de la dispersién ineldstica
y elastica de la luz en particulas para realizar mediciones de las diferentes variables de interés en un medio
fluido. En particular la técnica de la dispersiéon de de Raman presenta ventajas en la medicién del campo
de temperatura [41].
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rentes especies, las predicciones numéricas muestran significativas diferencias cualitativas,

particularmente en la zona donde se produce la mayor actividad quimica.
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Figura 2.7.: Distribucién de las especies sobre el eje de simetria.
En la se observa que cuando x = 0.32m, el CHy se ha consumido por completo
y la temperatura alcanza su valor maximo (ver ). Los productos de la combustién

(COs y Hy0) luego de alcanzar sus méximos valores en el fin de la zona de reaccién, se
difunden en la direccion radial del flujo mezclandose con el aire proveniente del tinel de
viento y como es de esperar, sus fracciones de masa decaen a medida que la distancia en la
direccién axial se incrementa. La fraccién de masa de Oy aumenta en la direccién axial a
partir del limite de la zona de reaccion, esto es consecuencia de que el oxigeno proveniente
del flujo del tunel de viento se difunde en la direccién radial hacia el eje de simetria y se
mezcla con los productos de la combustién aumentando asi la concentracion de oxigeno en
dicha region. En la direcciéon axial en el intervalo 0.15m < x < 0.35m, la fraccién de masa
de O, disminuye porque es consumida por la oxidaciéon del combustible. Los resultados
numeéricos presentan una sobreestimacién de dicho comportamiento en comparacion con
los datos experimentales que describen una velocidad de consumo menor que si bien se

aproxima al consumo total, nunca lo alcanza. Por otro lado la prediccion del COq en el
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mismo intervalo, indica una mayor velocidad de produccién que los datos experimentales.
El intervalo considerado (0.15m < x < 0.35m) puede ser identificado como la zona que
presenta mayor actividad quimica y liberacién de calor, pero también es la region donde se

han mostrado mayores discrepancias entre los resultados de la simulacion y las mediciones

experimentales para las fracciones de masa de COy y Os.
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Figura 2.8.: Distribucién de temperatura sobre el eje de simetria.

En la se presentan los resultados numéricos para la distribucién de temperatura
sobre el eje de simetria junto con los datos experimentales. El pico de temperatura medido
es de 1964 K, dicho pico es 363 K (18 %) menor que el estimado numéricamente, pero su
ubicacién en x = 0.33m es la misma que la reportada en la medicion experimental. En la
region contigua al pico de temperatura, se observa una buena concordancia con respecto
al decremento de la temperatura en la direccién del flujo. Nuevamente, se observan las

mayores discrepancias entre prediccion y experimento en el intervalo 0.15m < x < 0.35m.

La comparacion efectuada entre resultados de la simulacion y mediciones experimentales,
fundamenta la siguiente pregunta: ;por qué en la zona en donde tienen lugar la mayor
actividad quimica y la correspondiente liberacion de calor se presentan las mayores dife-
rencias?. La respuesta a esta pregunta no es trivial, ya que dichas discrepancias pueden
deberse a la combinacién de las simplificaciones e hipdtesis que se realizaron en el desa-

rrollo del modelo numérico. Bien pueden tener origen en el modelo cinético simplificado
| o bien en las hipdtesis hechas para cerrar las

utilizado para las reacciones quimicas |
]. Tambien segiin expresan algunos

ecuaciones de transporte turbulento formuladas |
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investigadores, a la falta de la implementaciéon de un modelo que tenga en cuenta las per-

didas energéticas por radiacion [25]. Para responder estas preguntas se requieren nuevas
simulaciones numéricas enfocadas a superar el nivel actual de las aproximaciones reali-

zadas en cada una de las posibles causas citadas, el modelo quimico, las hipétesis sobre
transporte turbulento y el modelado apropiado del flujo radiativo.

La necesidad de utilizar un modelo quimico mas detallado se fundamenta en los resultados

], que se presentan en la (modelo PaSR con una reaccién global y un

de Christ |
conjunto de 53 especies y 325 reacciones elementales-GRI-model).
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Figura 2.9.: Distribuciéon de temperatura sobre el eje de simetria: comparacion con los

datos reportados por Christ [13] y con los datos experimentales disponibles .

Con respecto a la convergencia del calculo, en la se puede observar una grafica

de la evolucién de los residuos correspondientes a las fracciones de masa de cada una de
las especies reactivas, entalpia sensible y de las variables del modelo de turbulencia con

el nimero de iteraciones. De dicha figura se aprecia como se satisface aproximadamente

el criterio de convergencia impuesto previamente 107°.
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3. Flujo supersoénico

Introduccion

Luego de haber mostrado en el el buen desempefio de openfoam'” al tratar el
problema de la combustién difusiva el siguiente objetivo de este trabajo es mostrar sus
capacidades en la simulaciéon de flujos supersénicos. Se presentan tres casos de prueba
con resultados obtenidos mediante la aplicacion de dos de los solvers de la gama ofrecida
por openfoam'", sonicFoam y rhoCentralFoam. El primero es descrito en la bibliografia
especifica como un solver basado en la soluciéon de una ecuacion para la presion y el
segundo como uno que mantiene la ecuacion de continuidad y previa determinaciéon de la

temperatura, calcula la presion.

A continuacién se presentan una breve introduccion al patrén de flujo que se desea resol-
ver, sus caracteristicas mas importantes y las ecuaciones de gobierno en forma genérica.
También la forma que adoptan estas ecuaciones para su empleo en cada uno de los solvers
seleccionados, la descripcion de las técnicas aplicadas en cada solver, la implementacion
numérica y la organizacién de cada uno de los casos de prueba a resolver junto con las

respectivas soluciones obtenidas.

Si bien los solvers utilizados cuentan con la posibilidad de resolver las ecuaciones de
Navier-Stokes e incluso en el caso de sonicFoam incluir turbulencia, aqui se desprecian
los efectos de la viscosidad y transferencia de calor, en consecuencia se resuelven las
ecuaciones de Euler. Para la validacion de los solvers se eligen tres casos de prueba que
cuentan con soluciones analiticas y/o datos experimentales. Los casos que se resuelven

son: flujo sobre una cuna, perfil doble cuna, cuerpo romo 2D y axisimétrico.

Nomenclatura
Abreviaturas
CFL Condicién de Courant—Friedrichs—Lewy
EDPs Ecuaciones en derivadas parciales
MinMod Funcién limitadora MinMod de Roe
KT Esquema de Kurganov—Tadmor
KNP Esquema de Kurganov—Noelle—Petrova
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Capitulo 3 Flujo supersonico

PISO Pressure implicit with splitting of operators
vanLeer Funcién limitadora de van Leer

vanAlbada Funcién limitadora de van Albada

zG Gradiente Nulo

Alfabeto Latino
Velocidad del sonido.
Calor especifico a presion constante

Numero de courant

Qoo s

Calor especifico a volumen constante
Coeficiente de presion

Tensor de deformaciones

Sl wiE

Energia total

™

Energia interna
Energia sensible
Entalpia total
Entalpia sensible.
Numero de Mach.

Presion.

=S Rg

T o
*

Presion de inicio algoritmo PISO
Vector que representa al flujo de calor por conduccién (difusion)
Constante particular del gas

Constante universal de los gases

N o e

Temperatura
Temperatura de referencia
Tiempo

Velocidad de transporte

Volumen de la celda

S a s

Peso molecular

Alfabeto Griego

« Angulo de ataque

Qloff Difusividad térmica efectiva
B(r) Funcién limitadora

¥ Relacion de calores especificos
cap-com As Cambio de entropia

At Paso de tiempo fluidodinamico
) Factor de estiramiento

0] Delta de Kronecker
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3.1 Propiedades del régimen supersénico

Super 6, Angulo de la onda de choque
0. Angulo de la cufia
p Densidad
T Tensor de tensiones viscosas.
P Compresibilidad
Superindices
* Paso de prediccion algoritmo PISO
o Paso de correccion algoritmo PISO
° Condiciones estandar
- Promedio de Reynolds
! Fluctuacion
- Promedio de Favre
T Transpuesta
" Valor en el paso de tiempo actual
b Componentes de la diagonal
N Componentes fuera de la diagonal
Subindices
f Valor evaluado en la cara
+ Flujo en la direccion positiva
— Flujo en la direccion negativa
Operadores
dev(), ()% Parte desviadora
Doble contraccion
G'(e) Operador discreto que representa los flujos convectivos
y difusivos de energia
Tr Traza
A() Operador divergencia discreto
| | Norma
Siji Operador discreto que representa los flujos convectivos

y difusivos de momento

3.1. Propiedades del régimen supersonico

El flujo compresible se puede definir como aquel en el cual la densidad del fluido no

permanece constante. Sin embargo, dicha definicién involucra un trasfondo mas elaborado
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Capitulo 3 Flujo supersonico

en funcién de la naturaleza de dichos cambios de densidad.

Cuando fue abordado el problema de la combustién difusiva ( ), se traté el flujo
de un fluido el cual experimentaba cambios de densidad como consecuencia de los fuertes
gradientes de temperatura asociados a la liberacion de energia producto de reacciones
quimicas [5]. En casos de flujos con altas velocidades los cambios en la densidad estan
relacionados con el estado propio del fluido y los gradientes de presion que experimenta.
Por ejemplo, un liquido puede experimentar altas velocidades sin presentar cambios sig-
nificativos en su densidad, en contraste, cuando un gas experimenta altas velocidades los

gradientes de presién generan cambios significativos en la densidad del fluido [13].

Sea un gas perfecto en el cual la velocidad molecular media y la energia interna sean
funciéon unicamente de la temperatura. Supdéngase que dicho gas estd en reposo y es
perturbado por un pulso de presion; este pulso introduce una perturbacién u onda de tipo
acustico, es decir, se propaga con la velocidad del sonido (a = %2 =\/RT ) Si el gas esta
en movimiento, la perturbacion continiia moviéndose con velocidad actstica relativa al gas
en movimiento. Por lo tanto, se puede plantear una relacién entre la velocidad global (U)

con que se mueve el fluido y la de la onda acustica, que se conoce como nimero de Mach

Un fluido se dice es supersonico cuando el niimero de Mach esta comprendido entre 1 <
M < 5'.5i M > 5 se dice que el flujo es hipersénico. En un fluido hipersénico las hipotesis

de gas perfecto pueden ser no aplicables.

Dependiendo de la geometria o de los cambios de presion inducidos, dentro del régimen

supersonico pueden aparecer los siguientes tipos de ondas:
» Ondas de choque rectas

Se pueden definir como regiones del campo de flujo en las que existen gradientes tan
intensos que producen stbitos cambios en las propiedades del gas. Estas ondas son
normales a la direccion del flujo y a través de las mismas la velocidad del flujo decrece
y la presion, densidad y temperatura aumentan. La segunda ley de la termodinédmica

se cumple porque a través de la onda se verifica un aumento de entropia (As > 0).
= Ondas de choque oblicuas o cdénicas

Cuando la fuente perturbadora se mueve con velocidad superior a la del sonido del
medio, se genera una onda de choque envolvente de las ondas sucesivas producidas
por la fuente. Dicha envolvente puede ser conica si la perturbacién es 3D u obli-
cua si es 2D. Obviamente estas envolventes delimitan la zona de influencia al fijar

los limites hasta donde llegan las perturbaciones. Este tipo de ondas también son

'En algunas fuentes bibliograficas se considera que un flujo es supersénico si se encuentra dentro del
rango 1.2 < M < 5 debido a que para 1 < M < 1.2 dentro del campo de flujo pueden existir regiones atin
en transicion en las cuales coexisten velocidades subsénicas y supersénicas. Sin embargo aqui se considera
al flujo genuinamente supersénico para el rango citado.
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3.2 Ecuaciones de transporte y modelo termofisico

conocidas como discontinuidades y a través de las mismas la velocidad del flujo dis-
minuye mientras la presion, densidad, temperatura y entropia aumentan. Las ondas
o choques oblicuos, en particular, pueden ser débiles o fuertes. Que sean fuertes
o débiles depende, al menos parcialmente, de las condiciones de contorno como la
presion. Si la presion corriente abajo es suficientemente alta el choque sera fuerte.
No obstante, cuando un choque oblicuo fuerte se aproxima a una superficie solida

éste experimenta una transicién hacia un choque normal.
= Discontinuidad de contacto

Las discontinuidades de contacto pueden ser normales o paralelas a la direccién del
flujo. Si son normales se verifica que la presién y la velocidad son continuas a través
de las mismas (situacién tipica de problemas 1D). Los cambios en la densidad y
temperatura producen un salto de entropia. Si las discontinuidades son paralelas a
la direccién local del flujo, la presién es continua a través de las mismas pero la
velocidad no lo es, este tipo de discontinuidad de contacto se denomina superficie
de deslizamiento. Nuevamente los cambios en densidad y temperatura definen el

correspondiente salto de entropia.

Las ondas y discontinuidades descritas aparecen como soluciones tipicas de las ecuaciones
de Euler y por ende aqui se hace una breve referencia para dar contexto a las soluciones

de los problemas que seran abordados.

3.2. Ecuaciones de transporte y modelo termofisico

En esta secciéon se presentan las ecuaciones de transporte a ser solucionadas. Nétese que

la ecuaciéon de la energia se escribe en términos de la energia interna y la energia total.

1. Ecuacién de continuidad o conservacion de la masa

Z+V~(pU):O (3.1)

2. Ecuacién de conservacién del momento (sin considerar fuerzas de campo)

0

5 (pU) + V(pUU) = Vp + VT (3.2)
donde p es la densidad, U la velocidad del fluido, p la presién y 7 el tensor de
tensiones viscosas. Dicho tensor de tensiones utilizando la hipotesis de Boussinesq

puede ser escrito como

T = 2pdev (D) (3.3)

En , 1 es el coeficiente de viscosidad dindmica, D = 2[VU 4 (VU)?] es el

1
2
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tensor de deformaciones y dev(D) =D — 3 Tr(D)Z es la parte desviadora de dicho

tensor con Z el tensor unitario.

3. Ecuacién de la energia en términos de la energia total (E) y sensible (es).

0
5 PE) + V- [UGE)]+V-q+V-[(pI - )U] =0 (3.4)
0
&(pes) + V- [U(pes)| +V-q+ (pZ —7)V-U=0 (3.5)
En la y la energia sensible y total estan dadas por:
D T
es =hg— == / C,dT — RTy /W (3.6)
P To
1
E:es+§U-U (3.7)

donde hy es la entalpia sensible (hs = f;o C’pdT).

De acuerdo a lo anterior, la energia sensible resulta relacionada con el flujo de energia

total de la siguiente forma:

e — l(”f) - ;U - U] (3.8)

En cuanto al modelo termofisico, se supone que el gas es aire el cual se asume como una
mezcla congelada (frozen mizture) que se comporta como un gas caldrico perfecto. Por lo

tanto C,, C, y 7 adoptan los siguientes valores:

J

= 1004.5 —— .
C, =100 5KgK (3.9)
C —7175i (3.10)
YT T KgK ‘

(3.11)

T
75

Para determinar la temperatura se utiliza nuevamente el proceso iterativo descrito al final

de la , en este caso con F(t) = e, y %&£ = C,.

60



3.3 Implementacion numérica

Por 1ultimo, la presiéon queda definida segiin la ecuacion de estado de los gases perfectos

R, p
— v — yrT =L 3.12
p=py T =p " (3.12)

Es de hacer notar que sonicFoam cuenta con la opcién de simular campos de flujo tur-
bulentos. Al igual que en el , se utilizan los promedios de Favre para formular

las ecuaciones de gobierno aplicables al flujo turbulento.
= Conservacion de la masa

gf +V-(pU) =0 (3.13)

s Conservacién del momento

31 (70) + 7+ (700) + G (0) = =% 31

el operador G es idéntico al descrito en la

» Ecuacién de la energia sensible

) _ _
57 () + V- (pU&) + V- (0er V- &) +pV - U =0 (3.15)

aqui también se emplea la difusividad efectiva la cual se introdujo en la

Notese que en la ecuacion de la energia sensible se han ignorado los términos asociados

con el calentamiento debido a efectos viscosos moleculares.

3.3. Implementacién numérica

Para realizar las simulaciones previstas se emplearan dos solvers alternativos del paquete
openfoam''; dichos solvers corresponden a uno basado en densidad y otro en presién. El
solver basado en presién (sonicFoam) utiliza el algoritmo PISO para flujo compresible
descrito de forma genérica en el . En lo que respecta al solver basado en densidad
(rhoCentralFoam), éste utiliza la técnica de esquemas centrados de Kurganov, Tadmor,
Noelle y Petrova [7—10, 12]. El objetivo de esta seccién es proporcionar una introduccién

1

. ’ . . . .7 ’ . T™
a dichas técnicas y su correspondiente implementacion en el ambito de openfoam .

3.3.1. SonicFoam

Aqui se extiende la descripcion del algoritmo PISO dada en la . La aplicacién

del algoritmo PISO hace necesario derivar una ecuaciéon independiente para la presion, lo
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cual se lleva a cabo empleando las ecuaciones diferenciales de momento y continuidad. Sin
embargo si no se asegura que la discretizacion de cada término en la ecuacion derivada
para la presion sea consistente con los términos correspondientes en las ecuaciones a partir
de las cuales es derivada, puede suceder que la presién y subsecuente campo de velocidad
obtenidos no satisfagan simultaneamente a las ecuaciones de momento y continuidad. Con
el objetivo de evitar estas inconsistencias se adopta la practica de derivar la ecuacién para

la presién a partir de formas discretas de las ecuaciones de momento y continuidad [15].

A continuacién se presentan las ecuaciones de transporte de masa ( ), momento
( ) y energia ( ) en forma discreta utilizando el esquema de Euler implicito:
1 n n—1 n
(P =P (i)t =0 (3.16)
1 n n—1 n n
A ()" = (pup)"™ | = =S5 — (b) ] (3.17)
1 n n—1 n n n
A L(ees)" = (pea)" ™|+ (pesun) = —(pw) § = (ryw) | (3.18)

aqui n—1 y n denotan los pasos de tiempo sucesivos, 5;;; los flujos convectivos y difusivos
de momento en forma discreta y el operador () ; es la representacion discreta de V+(). Para
mejorar la estabilidad y precision del método S;;; se divide en términos de los componentes

de su diagonal (D) y aquellos fuera de la misma (), tal como se muestra a continuacién

[15, 18]:

Pl + 53 (3.19)

©5.1

Sisi =S 4 50 — Al

1]t 1],2 J

El método PISO involucra un procedimiento de prediccién-correccion no iterativo © para
lograr satisfacer la ecuacion de conservacién de la masa corrigiendo simultdneamente el
campo de presiones y velocidades. Este procedimiento puede tener como minimo dos y
como maximo cuatro etapas de correccion [15]. Aqui se centra la atencién en el procedi-

miento de dos etapas.

3.3.1.1. Esquema de dos etapas

El esquema de dos etapas involucra un paso de prediccién tanto para la velocidad (pre-
dictor del momento) como para la energia y dos pasos de correccién (primero y segundo

corrector de momento y energia).

2El procedimiento prediccién-correccién resulta ser no iterativo al involucrar distintas ecuaciones en
cada etapa.
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3.3 Implementacion numérica

Predictor del momento
Se utilizan las presiones y densidades del paso de tiempo anterior (n — 1) y se resuelve

la ecuacion de momento en forma implicita, con lo que obtiene u}".

0ij Ag'iD) n—1, %\ _ n—1 P
(At + pn,1 (p ) _Sz] i (p >,j + At (320)

Primer corrector de la presion

Se escribe la ecuacién de momento en forma explicita:

5@] A(D) pn—lunfl
(N (orur) = =Si — oy + (3:21)
Luego, restando la de la se puede escribir la ecuacién de momento en

forma incremental:

5 A(D) '
prut = p = Ajt += ] -y (3.22)

Se utiliza la ecuacién de continuidad en la forma:

1 1
(p"ui")si= = (" = ") (3.23)
Diferenciando la y usando la se obtiene la ecuacion para la presion:
0ij Aﬁ? 1 1 1 1
Zij f_pt L = (0" ), —(pf = 3.24
Al resolver esta ecuacién se obtiene p*, luego por medio de la ecuacién de estado ( )
se determina la densidad:
p* =Py (3.25)
A continuacién empleando la se corrige la velocidad (u}*) utilizando los campos
de presion y densidad obtenidos con la y la
Predictor de la energia
En este paso la ecuacién de la energia ( ) se resuelve de forma implicita
1 B(D . n—1_n—1
(At p>0%9:4mwﬁm—@mﬁfumwm+pg? (8.26)

3Aqui §;; corresponde al delta de Kronecker
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siendo B”) la diagonal de la matriz asociada al término convectivo. La temperatura T*

puede ahora ser evaluada a partir de £* y u**

Segundo corrector de la presion (Segundo corrector de momento)

La ecuacién de momento se escribe en la forma:

61“ A(ZD) Kok koK #x( N " pnilu?_l
(w ) () =~ - )+ E

At p* ? 15t

cuya forma incremental es

-1
5 | AV (N)
— ’ — S SN
(At + p* [ 17,1 + z]z
p* _ pnfl
Az‘jTUf* — (™ — p*),jl

combinando con la ecuacién de continuidad

(P ui™) = At(p r*)

y con la ecuacién de estado escrita ahora de la forma:
sk ok )k
pr=pY

se puede obtener la nueva ecuacién para la presion:

-1
(At+ o (p —p)/j — A PP =

(1)
5 LA ) (5120~ s

)]

*

N2

p * n—1
+ AL (¢ -9 )
Resolviendo la se obtiene p** y las ecuaciones y

respectivamente a p™ y u;**.

Segundo predictor de la energia

La ecuacion de la energia es actualizada en la siguiente forma :

wx(N)
ki,k

)

(3.27)

(3.28)

(3.29)

(3.30)

(3.31)

proporcionan
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1 B(D) sk _kok sk (N $k kokok kokok pnilenil

(At + o (pe") = — (Pesui),i( ) - (P )z + (7303 )7]‘ + Tts (3.32)
Asi, T** puede se puede evaluar a partir de eX* y u!**. Es importante hacer notar que el
orden formal de exactitud que se logra con el esquema de dos etapas descrito, resulta ser
de segundo orden (en errores de discretizacion). Si se pretende incrementar la exactitud,
deben agregarse etapas de correccion. Esto conlleva a un excesivo costo computacional y

por consiguiente, el esquema de dos etapas es el mas utilizado [15, 18].

De nuevo aqui cada una de las ecuaciones que intervienen en el solver se implementan en
los archivos de cabecera eEqn.H, pEqn.H y UEqn.H, de forma similar a lo que fue descrito

en

3.3.2. RhoCentralFoam

Aligual que el algoritmo PISO la técnica utilizada en rhoCentralFoam no involucra solvers
de Riemann y también provee soluciones no oscilatorias de notable calidad. Esto la hace
muy atractiva en lo que respecta a su utilizacion en problemas con geometrias complejas en

los cuales se requiere utilizar grillas de celdas poliédricas y arbitrario niimero de superficies.

Los esquemas basicos de rhoCentralFoam fueron introducidos por Kurganov y Tadmor
(KT), y Kurganov, Noelle y Petrova (KNP) en el afio 2000 [3, 10]. Resultan una mejora
al esquema centrado de Nessyahu y Tadmor introducido en la década de los 90’s [11], los
cuales pueden ser vistos como una modificacion al esquema de Lax-Friedrich en el sentido

de que el algoritmo se basa en diferencias centradas.

En flujos compresibles a altas velocidades las propiedades del fluido ademas de ser trans-
portadas por el flujo, también lo son por la propagacion de las distintas ondas presentes.
De acuerdo a lo anterior, se hace necesario que en la construccion de la interpolacion de
los flujos desde el centro de la celda propietaria y de las celdas vecinas a la superficie en

cuestion, se tenga en cuenta que dicho transporte puede ocurrir en cualquier direccion.

Los términos convectivos de las ecuaciones de transporte de masa, momento y energia son
de la forma V - [Up|, V- [U(pU)], V- [U(pE)] y V - [Up]. Cada uno de estos términos se

integra sobre el dominio y se linealiza de la siguiente forma [12]:
[ v v =3 U~ S0 (3.33)
v ! !
donde ¢y = Sy - Uy es el flujo volumétrico (volumen de flujo que atraviesa una cara por

unidad de tiempo). El flujo se divide en dos direcciones una saliente y otra entrante a

la cara de la celda propietaria, de esta forma para evaluar >, ¢;W; se tiene el siguiente
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esquema:
D 0sCr =) [adp Wy + (1 —a)pr Wy +wp(Wp — Tp)] (3.34)
f !
En la f+ vy f- denotan direcciones que coinciden con las de +S; y —Sy respectiva-
mente. El primero y el segundo término del lado derecho de son las evaluaciones

de los flujos en las direcciones f. y f_. El tercer término es necesario cuando el término

. . . d(pu;

convectivo a evaluar es parte de una derivada substancial (p.e, (g? ) 4+ V- [U(pw,)]). Es-
te término difusivo adicional usa un flujo volumétrico wy el cual se determina teniendo
en cuenta la maxima velocidad de propagacion de cualquier discontinuidad que pudiera

existir entre valores interpolados en las direcciones f, y f_ [12].

Los flujos volumétricos ¢y, y ¢y asociados a las velocidades locales de propagacion

pueden ser determinados de la siguiente forma:

or. =max (ay, | Sy | +67,, ar_ | Sy | +6;., 0) (3.35)

g0f_ = Imax (aer | Sf | _¢f+7 CLf_ | Sf ‘ —¢f_, 0) (336)

donde apy = 1/’}/%7—}3: es la velocidad del sonido del gas saliente y entrante por la cara de
la celda propietaria. Como se puede ver en aparece el coeficiente de ponderacion
«, éste determina el grado de upwinded que se le da al esquema. Si se toma al coeficiente
a = 1/2, el esquema resulta ser centrado debido a que las contribuciones de f, y f_ son

ponderadas de igual forma.

. . . ®
Por otro lado, si el coeficiente se determina de acuerdo con o« = ( I+ el esquema

Pry —p5_)’
resulta ser centrado con cierto grado de upwinding, en consecuencia a este tipo de esque-
mas se les denomina en la bibliografia inglesa como central-upwind schemes. El término

asociado al flujo volumétrico difusivo wy se determina como [12]:

(3.37)

B amax(pys,, @5 ) Para el esquema de KT
N (1 —a) (s, +¢p ) Para el esquema de KNP

El método propuesto requiere la interpolacion de los flujos f. y f_ de las distintas va-
riables involucradas (p, T, etc) desde los centros de las celdas vecinas hacia las caras
intercelda. Para llevar a cabo dicha tarea el procedimiento de interpolacion utiliza una
funcién limitadora ((r), donde r corresponde a la relacién entre los gradientes sucesi-
vos de la variable interpolada (con r >0). Las funciones limitadoras a considerar aqui

corresponden a la de van Leer, van Albada y MinMod de Roe '[1, 2, 4]:

4Por conveniencia aqui se utilizardn las contracciones vanLeer, vanAlbada y MinMod para denotar a
las respectivas funciones limitadoras de van Leer, van Albada y MinMod de Roe.
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VanLeer ‘ r;i:' ‘
VanAlbada 71"1:2

MinMod | max (0, min(1,7))
Tabla 3.2.: Funciones limitadoras: VanLeer, VanAlbada y MinMod

Asi, la interpolacion f, de ¥ puede ser evaluada segun:

W= (1-g5,) @, + g7, ¥n (3.38)
donde gy, = B (1 — wy). El coeficiente de ponderacién w; dado por:

St - dew|

3.39
St don (3:39)

Wy =
donde los vectores dpn v dgn son respectivamente, el vector que une los centroides de dos
celdas contiguas y el vector que une al centro de la cara intercelda con el centroide de la

celda vecina (ver ).

St
P I = N

° den A=
/

\\

fN

Figura 3.1.: Discretizacién por volimenes finitos (vectores involucrados en el computo

de wy)
Los términos gradientes se discretizan de acuerdo a lo que se expone en la del
. El procedimiento de interpolacién se divide de acuerdo a las direcciones f,
y f- 9, 12]:
S8y ="aS;Wy, +(1-a)S;¥, | (3.40)
f f

Las interpolaciones en f, y f_ utilizan la funciones limitadoras que fueron descritas

previamente ( ).

T™ . .7 Ja . B E
En openfoam  la implementacién numérica de rhoCentralFoam se realiza utilizando los ar-

chivos readFluxScheme.H, createFields.H, rhoBoundaryTypes.H y rhoCentralFoam.C.
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El primero lee la linea correspondiente del archivo fvSolution donde se declara si se em-
plea el esquema KT o KNP, los cuales se identifican con las palabras claves Tadmor y
Kurganov. El archivo createFields.H se encarga de inicializar y leer las condiciones de
borde impuestas en los diferentes campos involucrados en la simulacién (p.ej, pU, pe, T,
¥, p, €). Las condiciones de borde en general se imponen sobre p, T'y U, pero en este caso
también se requiere imponer condiciones sobre p, el archivo rhoBoundaryTypes.H impone
condiciones a p partiendo de las dadas para p y 7. Finalmente en rhoCentralFoam.C se
resuelven las diferentes ecuaciones de transporte involucradas empleando la técnica des-
crita previamente (interpolando los valores de las variables hacia las caras de las celdas,
luego determinando las velocidades de propagacion local ay en las direcciones f. y f_

respectivamente y determinando con a y wy el grado upwinded del esquema numérico).

3.4. Casos de prueba

En esta seccion se presentan las simulaciones de tres casos de prueba y se describen
algunos pormenores relevantes a la construccion de cada uno de ellos. Estos casos de
prueba corresponden al flujo sobre una cuna, flujo sobre un perfil tipo doble cuna y al

flujo alrededor de un cuerpo romo considerando geometria bidimensional y axisimétrica.

Previo a la descripciéon de los resultados de las simulaciones, se incluyen dos secciones con
comentarios adicionales relacionados a la seleccion de los esquemas numéricos y al ingreso

de datos para el modelo termofisico.

3.4.1. Seleccion de los esquemas numéricos y algoritmos de

solucion

En el caso de sonicFoam se selecciona para la integracion temporal el esquema de Euler
implicito, para la evaluacién de los gradientes el esquema centrado y para los términos

convectivos los esquemas que se listan a continuacion:

div(phi,U) — upwind

div(phid,U) — limitedLinear

div(phi,e) — limitedLinear

div(phiU,p) — limitedLinear

El tinico término que involucra la evaluacion del laplaciano resulta ser
laplacian((rho*(1[A(U))),p)

) Lo -1 . . . P
éste corresponde al término V- (p (ap) Vp) de la ecuacién de la presion. Dicho término
se discretiza utilizando el esquema centrado con correccién. En cuanto a los algoritmos

de solucién, se mantienen los utilizados en la
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En el caso de rhoCentralFoam se selecciona el esquema de Kurganov, Noelle y Petrova
(NKP) atendiendo a que éste ha mostrado una mejor precisiéon comparado con el esque-
ma de Kurganov y Tadmor [12]. Para llevar a cabo el avance en el tiempo se utiliza el
esquema de Euler explicito. Los términos convectivos se evaliian de acuerdo a lo descrito
en . Debido a que no se consideran los efectos de la viscosidad no se requiere

definir ningin esquema para la evaluacién de los laplacianos.

En lo que respecta a la seleccién de los algoritmos de solucién, al ser rhoCentralFoam
explicito la matriz resultante de la discretizacion resulta ser diagonal, por lo tanto no
se requiere ningtn algoritmo especial de solucién, por lo que dentro de openfoam™ se
cuenta con el solver Diagonal el cual implementa el procedimiento de solucién aplicable

a matrices diagonales [14].

3.4.2. Datos para el modelo termofisico

Se considera que el fluido se comporta como un gas caldrico perfecto, con lo cual los
valores de C), y C, son constantes. Tal como se indic6 al principio del presente capitulo
y no obstante que los solvers permiten abordar problemas considerando la viscosidad
molecular e incluso la turbulencia, aqui se restringe al problema inviscido, por lo tanto se
impone valor nulo del coeficiente de viscosidad y en consecuencia todos los términos de

origen viscoso en las ecuaciones de transporte no son tenidos en cuenta.

Para ingresar los datos del modelo se utiliza un archivo de texto denominado:

thermophysicalProperties

En el cual se declaran: el gas de trabajo, nimero de moles, C, o C, ,Hy, py Pr. El

formato de dicho archivo se puede ver en la Lista de entrada 3.1.
p

thermoType ePsiThermo<pureMixture<constTransport
2| specieThermo<eConstThermo<perfectGas>>>>>;
3lmixture GasName N'W (Cp,Cv) Hf mu Pr;

Lista de entrada 3.1: Entrada de los datos para el modelo termofisico

En la linea 1 de Lista de entrada 3.1 se proporciona al solver el modelo termofisico a utili-
zar, la primera entrada ePsiThermo indica que el modelo se basa en la energia interna (e)
y la compresibilidad (¢). A continuacién pureMixture establece que el gas se considera
como una mezcla homogénea. Luego por medio de la palabra clave constTransport se
imponen propiedades de transporte constantes. La palabra clave specieThermo impone
que las propiedades termofisicas del gas seran calculadas a partir de los datos propor-
cionados, es decir, dado W y R la constante particular del gas queda determinada como
R = R,/W. La siguiente entrada eConstThermo impone que se debe proporcionar el valor
de C), y en funcién de éste y la energia proveniente de la ecuacion de transporte se evaltia

T. La tltima entrada perfectGas define la ecuacién de estado a utilizar (p = pRT).
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En la linea de 2 se deben ingresar los datos correspondientes al nombre del gas, masa mo-
lecular, nimero de moles, C), o C, dependiendo de si se utiliza el modelo hConstThermo
o eConstThermo el cual depende de la variable energética que se resuelva. La siguiente
entrada H; corresponde a la entalpia de referencia, las dos entradas siguientes son res-
pectivamente el coeficiente de viscosidad y el nimero de Prandlt. Con la finalidad de no
considerar los efectos viscosos se tomard p = 0y Pr = 1 para evitar problemas numéricos

relacionados con indeterminacién.

3.4.3. Flujo supersénico sobre una cuiia

Como primer caso se resuelve el patrén de flujo sobre una cufia. Las condiciones de la
corriente libre seran identificadas por medio del subindice 1 y las condiciones detras de
la onda por el subindice 2 (ver ). En este caso se consideran como patrones para
medir la calidad de los resultados obtenidos, al &ngulo de la onda de choque (6y), relacién
de presiones (p2/p1), relacién temperaturas (75/7)) y nimero de Mach (M;) detras de la
onda. Se selecciona el angulo de la cuna (6,,) igual a 15° y se resuelve el patrén de flujo para
los siguientes nimeros de Mach de la corriente libre M; = {1.65,1.75,2.25,2.5,3,3.5}.
Los resultados obtenidos se comparan con la solucién analitica disponible para ondas de

choque oblicuas [13].

Para la simulacion se utiliza una malla computacional con dos bloques de celdas hexaé-
dricas, con un total de 50000 celdas. Las condiciones de la corriente libre corresponden a
p1 = 100kPa T} = 270 K. En la zona de salida mientras el flujo detras de la onda sea su-
persénico, se impone la condicion de gradiente nulo, con lo cual se garantiza la adherencia

de la onda a la cuna.

AR RN RN R

Figura 3.2.: Flujo supersénico sobre una cufia.

Si la salida es subsénica (M < 1) y se pretende construir condiciones de contorno ab-

solutamente no reflectoras se dispone de una condicién de contorno especial: la presion
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en el infinito p,, es impuesta. Si la presion media p, computada en la seccién de salida
no es suficientemente préxima a p.,, ondas reflejadas entraran al dominio a través de
la salida para modificar la presion y ajustarla a un valor suficientemente cercano a pu,
(ver ). i, Como se asegura mediante este proceso tan directo la obtencién de una

solucién estacionaria correcta 7

La muestra un esquema del dominio de calculo y en la se definen las

condiciones de borde aplicadas a cada variable en los respectivos contornos.

upperLimit

outlet
inlet bloque 1 bloque 2

frontAndBack

wedgeWall

lowerLimit

Figura 3.3.: Dominio de caculo: caso cuna.

| Contorno | plkPal \ T[K] \ Ulm/s] |
inlet 100 270 (M;a,0,0)
lowerLimit | symmetryPlane | symmetryPlane | symmetryPlane
wedgeWall zG zG slip
outlet zG zG zG
upperLimit zG zG zG
front AndBack empty empty empty

Tabla 3.3.: Condiciones de borde: caso cuna

En la zG hace referencia a la condicion gradiente nulo, la cual se aplica al borde
de salida en vista de que se espera flujo completamente supersonico en dicho contorno,
con lo que interpolar el campo desde el interior del dominio resulta ser suficiente. En lo
que respecta al inlet, en éste se imponen la velocidad, presion y temperatura, la velocidad

se define en funcién del Mach y la velocidad del sonido

En la se presentan resultados de las simulaciones numéricas con ambos solvers
(sonicFoam y rhoCentralFoam) y se comparan con valores analiticos. Las comparaciones

se efectiian en términos de presiones, temperaturas, angulos de las ondas de choque y

5La condicién emptyaindica que en dicha direccién no se computa la solucién.
6La descripcién de cada una de las condiciones de borde se encuentra en la
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numeros de Mach detras de la onda, para todo el rango seleccionado de nimeros de Mach

de la corriente libre.

Dela se observa que a medida que el nimero de Mach de la corriente libre aumenta
las predicciones realizadas con rhoCentralFoam para las diferentes variables consideradas
ofrecen una mayor precision que sus equivalentes obtenidas con sonicFoam. Es interesante
notar que de todos los resultados presentados en la la prediccion de la temperatura
por sonicFoam resulta ser la mas pobre. Estos resultados proveen un primer indicio de

que rhoCentralFoam ofrece mayor precision que sonicFoam.

En la se muestra la comparaciéon con su contraparte analitica de los resultados
obtenidos relativos a la posicién de la onda, la relacion de presiones y de temperaturas
para M; = {2,3}. De esta figura se observa que ambos solvers proporcionan un buen
cémputo en lo que respecta a la posicion de la onda, sin embargo, rhoCentralFoam revela
superior definicién de las variables presion y temperatura a través del choque. En par-
ticular el resultado obtenido con sonicFoam, muestra un comportamiento oscilatorio en
las proximidades de la discontinuidad, y en lo que respecta a la temperatura detras de la
onda se observa una tendencia a diverger respecto de la soluciéon analitica. En contraste,
los resultados obtenidos con rhoCentralFoam practicamente carecen de oscilaciones, esto
conduce a pensar que a medida que el patron de flujo sea mas complejo los resultados

obtenidos por medio de sonicFoam seran cada vez mas deficientes.
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Figura 3.4.: Numero de Mach detréas de la onda, angulo del choque, relacién de presiones
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La muestra las distribuciones de Mach, presion, temperatura y entropia sobre la

cuna. Se verifica el cambio de entropia a través del choque.

p[kPa]

120000

MZZ imf]“u \;\m mmw Wiw HHFT‘HIMS

; 1 Ole+05 2.82¢+05

TIK] As VK]

“Mmm“uwmmﬂ Iﬁl HHH'HHH

Figura 3.6.: Campos de velocidad, presién, temperatura y cambio entropia (rhoCentral-
Foam): caso cuna.

3.4.4. Flujo supersénico sobre un perfil tipo doble cuia

El segundo caso de prueba corresponde al flujo a M., = 3 sobre un perfil tipo doble cuiia.

La configuracion del modelo de prueba se observa en la
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upperLimit
Moo, Poo, Too bquueZ bloque4
inlet . |
bloquel —— bloque6
—__ frontAndBack
- bloque3
lowerLimit

outlet

Figura 3.7.: Dominio de calculo: perfil doble cuna.

Aqui, 6, es el angulo del perfil, o el angulo de ataque y las condiciones de la corriente
libre se identifican por medio del subindice co. Las condiciones de borde empleadas en
este caso se detallan en la . Cabe notar, que en vista que a la salida se espera flujo

supersonico se utiliza de nuevo la condicion de gradiente nulo en dicho contorno.

| Contorno | plkPa] | T[K] [  Ulm/s] |
inlet 101325 | 288.15 | (1020.89,0,0)
lowerLimit zG zG zG
airfoilWall zG zG slip
outlet zG zG zG
upperLimit zG zG zG
frontAndBack | empty | empty empty

Tabla 3.4.: Condiciones de borde: perfil doble cuna

Antes de mostrar los resultados obtenidos por medio de las simulaciones efectuadas y su
comparacion con soluciones tedricas disponibles, se presenta un andlisis cualitativo del
probable patrén de flujo sobre el perfil. Con base en la para a > 0 se identifican

las siguientes ondas en el campo de flujo:
= Entre las regiones I y II se presenta un abanico de expansion.

= Entre las regiones II y III se presenta un abanico de expansion.

Entre las regiones I y IV se presenta una onda de choque.

Entre las regiones IV y V se presenta una abanico de expansion.

Entre las regiones IIT y VI se presenta una onda de choque

La onda presente entre la regiéon V y VI no puede ser definida ni siquiera de manera

cualitativa y tnicamente se puede determinar resolviendo el problema. A través de las
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ondas (abanicos de expansién) que dividen las regiones I-II, II-III y IV-V se espera un
incremento de velocidad y un subsecuente decremento de presion, temperatura y densi-
dad. El proceso opuesto debe suceder entre las regiones I-IV y III-VI donde se espera
la presencia de ondas de choque. Todos los cambios en las variables de interés indicados
con anterioridad pueden ser determinados en forma analitica por medio de las teorias de

Prandtl-Meyer y choque oblicuo.

Si se observa la evolucion del flujo a través del extradds del perfil, el flujo se acelera
por medio de los dos abanicos de expansion y luego cambia su direcciéon y disminuye
su velocidad como consecuencia de la presencia de la onda de choque en el borde de
salida, por otro lado, en el intradds el flujo sufre una disminucién de velocidad como
consecuencia de la onda de choque en el borde de ataque, luego se expande tanto a la
mitad de la cuerda como en el borde de salida en respuesta a la presencia de dos abanicos
de expansiéon (suponiendo la presencia de un abanico de expansién entre V y VI). Luego
de atravesar el ultimo abanico de expansiéon el flujo se hace paralelo al proveniente del
extradés, sin embargo, las velocidades de los flujos provenientes del extradods y el intradés
seran distintas, con lo cual en la region VI aparecerd una linea de deslizamiento a través

de la cual se produce un salto de velocidad y la presiéon permanece constante.

@

Y
©

Figura 3.8.: Regiones de flujo: perfil doble cufa.

El andlisis de este problema se restringe a un angulo de ataque o« = 15° y un angulo
del perfil 6, = 10°. Luego de realizar pruebas numéricas se seleccionaron dos mallas
construidas con 6 bloques de celdas (ver ), una con 285300 celdas hexaédricas para
ser utilizada con sonicFoam y otra con 86300 celdas para rhoCentralFoam. En la

se pueden observar las relaciones de presion y ntimero de Mach obtenidos con los dos

solvers para las diferentes regiones definidas en la

La muestra que si bien los resultados obtenidos con ambos solvers son de buena

calidad, desde el punto de vista del costo computacional con sonicFoam se necesité una

"El subindice r hace referencia a las regiones LII,...V
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3.4 Casos de prueba

Regién | Solucion analitica | sonicFoam | rhoCentral
M P. /P’ M |P/P | M | P./P
I 3 1 3 1 3 1

IT 3.27 0.67 3.28 | 0.65 |3.27| 0.66
I11 4.78 0.09 4.78 | 0.086 | 4.8 | 0.087
v 1.73 4.88 1.88 | 485 | 1.71 | 4.86
A% 2.48 1.51 247 | 1.33 | 2.46 | 1.56

Tabla 3.5.: Relaciones de presion y Numero de Mach: perfil doble cuna

malla con alrededor de 3.3 veces mas celdas para obtener resultados comparables a los
obtenidos con rhoCentralFoam. Ademas se puede observar que la prediccion de la presién

en la region V por sonicFoam muestra un error que ronda el 12 %.
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Figura 3.9.: Campos de velocidad, presion, temperatura y cambio entropia (rhoCentral-
Foam): perfil doble cufia.
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Capitulo 3 Flujo supersonico

En la se pueden ver los campos de velocidad, presion, temperatura y cambio de
entropia obtenidos a partir de la simulacion realizada con rhoCentralFoam. De dicha figura
queda explicito que el patron de flujo obtenido corresponde al descrito con anterioridad
(ver ). De la solucién para el nimero de Mach mostrada en , se pueden
observar claramente las ondas de choque y abanicos de expansion presentes tanto en el
intrad6s como en el extradds del perfil. De forma similar se confirma a partir de dicha
figura que entre las regiones V y VI existe un abanico de expansién. Finalmente a partir
de la visualizacion del campo de cambio de entropia se puede concluir que los calculos
efectuados respetan la condicion de entropia a través de las diferentes ondas presentes, y
por lo tanto los campos solucién son fisicamente posibles. También es interesante ver que el
campo de entropia detecta de manera muy clara la presencia de la linea de deslizamiento
en la region VI, y su comportamiento es consistente con la teoria en el sentido que la

entropia muestra una discontinuidad pero la presion se mantiene constante.

La muestra la convergencia expresada en la norma Ly de los residuos de ca-
da uno de los campos solucion para la malla con el menor nimero de celdas. De dicha
figura se puede observar que sonicFoam presenta una velocidad de convergencia mayor
que rhoCentralFoam. Se puede afirmar que se alcanza una solucion estacionaria en ambos
casos, no obstante, la soluciéon obtenida con el esquema PISO de dos etapas (sonicFoam)
no garantiza igual calidad en los resultados cuando se comparan con los de rhoCentral-
Foam. Como se mencionara antes, se necesitaron 285300 celdas para obtener resultados
similares a los calculados con 86300 celdas por rhoCentralFoam. Esto se refleja en un
incremento del orden del 70 % en el tiempo de cémputo para sonicFoam, el cual totaliza

aproximadamente 3.5 horas.
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Figura 3.10.: Residuos en la norma L, de p, Ma,T y p : perfil doble cuna.
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3.4 Casos de prueba

3.4.5. Flujo bidimensional y axisimétrico alrededor de un cuerpo

romo

Se considera un cuerpo romo cuyo contorno en un plano zy se define por la funcién:

flx) =2 foro0<z<1 (3.41)

Este problema se resuelve considerando una configuracion bidimensional y otra axisimé-
trica. La generatriz de la configuracion axisimétrica es el contorno descrito por la Fq. 3.41.
Dados los mejores resultados obtenidos previamente con rhoCentralFoam, las simulaciones

correspondientes a este caso se llevaran a cabo tnicamente con rhoCentralFoam.

Las condiciones de la corriente libre en ambas configuraciones son M, = 3.5, T,o = 1y
Poo = 1 (valores para un gas normalizado en el cual M = U por lo que T'=1, a = 1 m/s,
v=T7/5y W = 11640.3kg/kMol) [16].

3.4.5.1. Caso bidimensional

El caso se computa utilizando dos mallas construidas con un bloque de 45000 (malla-1) y
otro de 72000 (malla-2) celdas hexaédricas. La configuracion de la malla puede observarse
enla Iig. 3.11. Las condiciones de borde aplicadas en este caso corresponden a las descritas

en la Tab. 3.6.

%
17

%o

syPlane

Figura 3.11.: Configuracién de la malla: cuerpo romo configuraciéon 2D.

El problema se resuelve utilizando las funciones limitadoras de van Leer, van Albada y
MinMod de Roe (ver Tab.3.2). En las Fig. 3.12a v Fig. 3.12b se pueden ver las curvas

de nivel de los campos de niimero de Mach y presion obtenidas para cada una de las
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Flujo supersénico

| Contorno p|kPal \ T[K] \ Ulm/s] |
inlet 1 1 (3,0,0)
symPlane symmetryPlane | symmetryPlane | symmetryPlane
bodyWall zeroGradient zeroGradient slip
outlet zG zG zG
front AndBack empty empty empty

Tabla 3.6.: Condiciones de borde: cuerpo romo configuracion 2D

funciones limitadoras. A partir de dichas figuras se observa que la resolucién de la onda

dada por la funcién MinMod muestra el comportamiento mas difusivo. Por otro lado tanto

la funcién vanLeer como la vanAlbada proporcionan una mejor resolucion, pero se observa

una tendencia a inducir oscilaciones en el campo de presién.

La mejor resolucion de la onda se obtiene con la funcién limitadora vanAlbada, no obstante

la tendencia de dicha funcién a inducir oscilaciones en el computo de la presion resulta mas

notable. Lo expuesto indicaria que los resultados con el mejor balance entre un campo de

presiones libre de oscilaciones y una buena resolucion para la onda de choque se consiguen

con la funcién vanLeer.
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Minmod VanLeer

(a) Distribucién nimero de Mach:

Minmod VanLeer

(b) Distribucién de presiones

Figura 3.12.: Distribuciones de niimero de Mach y presiones: cuerpo romo configuracion
2D (Malla-1).
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Capitulo 3 Flujo supersonico

La presenta los cambios de entropia obtenidos en el dominio con cada una de
las funciones limitadoras. Dichos cambios se corresponden con los esperados a través de
ondas de choque curvas. Se puede decir entonces que la simulacién numérica tiene sentido
fisico. Si a los cambios de entropia se anaden resultados relativos a nimeros de Mach y

presiones locales, se puede concluir que la simulacién es correcta.

VanLeer

Minmod

VanAlbada

Figura 3.13.: Distribuciones de entropia: cuerpo romo configuracién 2D (Malla-1).

La presion de impacto calculada por medio de la teoria de onda de choque normal para
este problema resulta Py/Py = 16.24 [13]. En la se pueden observar los valores

obtenidos para presiéon y el error asociado con cada una de las funciones limitadoras.

| B(r) [ Impact Pressure | %Error |
VanLeer 16.21 0.18
Minmod 16.34 0.6
VanAlbada 16.22 0.12

Tabla 3.7.: Presién de impacto: cuerpo romo configuracién 2D (Malla-1)

Finalmente las distribuciones de niimero de Mach y presién para la malla con mayor
nimero de celdas (Malla-2) se pueden observar en las Iig. y Fig. . A partir
de dichas figuras queda claro que el refinamiento de la malla brinda una mejor calidad
en los campos soluciéon obtenidos. En lo que respecta a los resultados producidos con
la funcién MinMod se nota una reducciéon apreciable en la difusividad de la onda de
choque. Los campos de presiones obtenidos con las funciones vanAlbada y vanLeer carecen
practicamente de oscilaciones. En cuanto a la captura de la onda, aparentemente la funcion

vanAlbada proporciona la mejor resolucion.
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VanLeer

VanAlbada

(a) Distribucién ntimero de Mach

VanLeer

VanAlbada

(b) Distribucién de presiones

Figura 3.14.: Distribuciones de niimero de Mach y presiones: cuerpo romo configuracion
2D (Malla-2)

La distancia desde el cuerpo hasta el choque normal se estima en 0.38 m. Debido a que
para el cuerpo en estudio (configuracion 2D) no se han encontrado datos con que comparar

la distancia desde el cuerpo hasta la onda, ésta se ha verificado mediante la realizacion
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Capitulo 3 Flujo supersonico

de casos de prueba sobre cilindros y esferas para los cuales dicha distancia puede ser
estimada por medio de la correlacién de Billig (ver ) [17]. Por lo tanto se estima

que el valor determinado para el cuerpo en estudio es confiable.

Correlacion de Billig ==—---
RhoCentralFoam ||
0.8
|
\
0.6 |
\
[} \
T. ~
0.4 -, m---—-
0.2 @
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(a) Cilindro 2D
0.6
Correlacion de Billig =----
0.5 RhoCentralFoam |
0.4
0.3
0.2
s |m=--me—-- ------ [ EEEEEs
- 0.1

5 10 15 20 25
Moo

(b) Esfera: Configuracién axisimétrica

Figura 3.15.: Comparacién de la distancia de la onda normal determinada con rhoCen-
tralFoam con la obtenida por medio de la correlacién de Billig para un cilindro y una
esfera.

En cuanto a la convergencia de los diferentes campos solucion, en la se observa
la convergencia en la norma L, para cada una de las funciones limitadoras. Dicha figura
confirma en términos de la convergencia que las funciones limitadoras que mejor compor-
tamiento presentan son las de van Leer y van Albada. En el caso de la funcion MinMod,
se observa que ésta atn no converge cuando las de van Leer y van Albada alcanzan la
condicion estacionaria para alrededor de los 35000 pasos de tiempo. Puntualmente en la

temperatura y el Mach es evidente un comportamiento oscilatorio tanto para la funcién
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3.4 Casos de prueba

van Albada como para la vanLeer. A pesar de esto, en vista de los resultados obtenidos

al emplear la funciéon van Leer, se puede decir que proporciona los mejores resultados en

cuanto a calidad y convergencia.
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Figura 3.16.: Residuos en la norma L, de Ma,p,p v T para las diferentes funciones
limitadoras: cuerpo romo configuracién 2D.
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3.4.5.2. Caso axisimétrico

La configuracion axisimétrica de la malla se construye suponiendo simetria respecto de
un eje central y utilizando superficies denominadas wedge patches para limitar el dominio
lateralmente [0]. Los limites radiales del mallado surgen de la interseccién de estos patches
con las superficies contorno del cuerpo y la preestablecida como entrada del dominio de
computo. La malla de construye utilizando un bloque de 24500 celdas hexaédricas (ver
[ig.3.17). Las condiciones de borde resultan ser identicas a las descritas para todos los
contornos del caso 2D a excepcion del contorno frontAndBack el cual se divide en 2
contornos frontAndBack_pos 'y frontAndBack__neg, sobre los cuales se aplica la condicion

de borde tipo wedge (ver scc. A.G).

Figura 3.17.: Malla cuerpo romo: configuracion axisimétrica.

Considerando que los resultados del caso bidimensional mostraron que la funcién limi-
tadora de van Leer brinda el mejor compromiso entre un campo de presiones libre de
oscilaciones, una apropiada resolucion de la onda de choque y convergencia, la tinica si-
mulacién para este caso se desarrolla empleando dicha funcion. En la Fig. 3.18 se presenta
la distribucién de presiones y ntimero de Mach sobre el dominio. Se observa que la reso-
lucion de la onda de choque presentada es aceptable a pesar de la relativa poca cantidad

de celdas utilizadas.

86



3.4 Casos de prueba

Figura 3.18.: Distribucién de presiones (izq) y Mach (der): cuerpo romo (configuracién
axisimétrica).

En la se muestra la comparacién para el campo de Mach obtenido en esta simu-
lacién con el reportado por Brooks [16]. De dicha figura se observa una buena correspon-
dencia entre los resultados obtenidos con rhoCentralFoam y los considerados como datos
de verificacion. De acuerdo a la simulacién realizada, la distancia de la onda se estima
en 0.10048 m lo cual resulta en una diferencia de 4.47 % con respecto a la reportada por
Brooks. De igual forma se compara la posicion de la linea sénica tomando como dato de
referencia al punto de intersecciéon de dicha linea con el cuerpo. Dicho punto se ubica en
(0.2584 m, 0.5078 m) con respecto a un sistema de coordenadas (x, y) con origen en el pun-
to de impacto, en este caso la diferencia resulta del 3.11 % y 1.57 % para las coordenadas

X e y respectivamente.
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Figura 3.19.: Comparacién distribucion de Mach: rhoCentralFoam(izq) - Brooks [10]
(der) : cuerpo romo (configuracién axisimétrica).

De forma andloga, en la se observa la comparacion de la distribucion de presiones
sobre el cuerpo calculada con rhoCentralFoam con la distribucion obtenida por Brooks

[16]. De dicha figura se observa una buena correspondencia entre ambos campos.

1.5

y(m) y(m)
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02 04 06 038 1 12 14 1.6 -0.2 0 0.2 0.‘4 0.6 0.8
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Figura 3.20.: Comparacién distribucién de presiones : rhoCentralFoam (izq) - Brooks
[16] (der): cuerpo romo (configuracién axisimétrica).
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La simetria axial del problema permitiria utilizar la teoria newtoniana” para estimar
el coeficiente de presion (c,) sobre el cuerpo [3]. Por lo tanto resulta ttil comparar los
resultados de la simulacion numérica con los provenientes de dicha teoria. En la

se muestra dicha comparacion.

L.y T T T T T T T T

4

1.6 -
/\  RhoCentralFoam

Teoria Newtoniana |

1.4+

1.2+

0.8

04

0.2 | | | | ] 1 | | |

Figura 3.21.: Distribucién del coeficiente de presién: cuerpo romo (configuracién axisi-
métrica)

Notese que en el punto de impacto la simulaciéon realizada con rhoCentralFoam en con-
junto con la funcién limitadora de van Leer da como resultado una diferencia del 1.6 %
respecto del valor provisto por la teoria newtoniana. La maxima diferencia encontrada
entre resultados obtenidos con rhoCentralFoam y la teoria Newtoniana es del orden del
15 %. Téngase en cuenta que la aplicaciéon de la teoria newtoniana para M, = 3.5 es
inusual. Finalmente en la se puede observar los cambios experimentados por el

Mach, presion, temperatura y densidad.

8Nétese que con fines de abreviar, al hablar de teorfa newtoniana se hace referencia a la teorfa
newtoniana modificada.
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Figura 3.22.: Cambios de Mach, presion, temperatura y densidad a través del choque:
cuerpo romo (configuracién axisimétrica).
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4. Conclusiones y trabajo futuro.

4.1. Conclusiones

Con esta tesis se describen simulaciones numéricas de problemas fluidodinamicos en los
cuales es esencial considerar la compresibilidad del medio. Las herramientas utilizadas,
previamente seleccionadas acorde con su potencial para tratar el sistema de ecuaciones que
representan el fenémeno en estudio, forman parte del conjunto que openfoam’ libremente

pone a disposicion de quienes desarrollan dichas simulaciones numéricas.

4.1.1. Simulacidon de la combustion difusiva turbulenta

En el se trata un problema de combustion difusiva turbulenta que, obviamen-
te, debe incluir la interaccién quimica-turbulencia. La técnica numérica seleccionada usa
voliimenes finitos, en los cuales las ecuaciones son discretizadas segtn el teorema de Gauss
y solucionadas mediante la aplicacion del procedimiento PISO extendido a fluidos com-
presibles. PISO se basa en el uso de la presiéon y la velocidad como variables dependientes
y es muy eficiente cuando las velocidades del flujo son bajas (M < 0,3). Una dificultad
inherente a la aplicacion presentada es la simulacion de las reacciones quimicas, las cuales
dan origen a sistemas ODE del tipo stiffs que requieren de técnicas resolutivas apropia-
das para garantizar la estabilidad en los célculos y la precisién (por ej. la técnica SIBS
que ofrece openfoam' ). Con referencias al modelo quimico de la combustién, se utiliza
una dnica reaccién global entre las especies primordiales (CHy, Oy, HO, CO3), y con los

parametros de Ahrrenius determinados empiricamente.

De la comparacién entre resultados numéricos y experimentales (llama D), se deduce que
las mayores discrepancias ocurren en zonas donde la actividad quimica es méas intensa (p.
ej. hasta un 18 % de diferencia entre la temperatura calculada y la medida). En cuanto a las
causas especificas de las diferencias entre resultados numéricos y datos experimentales, se
estima pueden ser consecuencia de alguno de los factores que se mencionan a continuacion

o de combinaciones de los mismos.
Modelado de la turbulencia

Las tensiones de Reynolds, resultantes de promediar segiin Favre las ecuaciones de canti-

dad de movimiento, se determinan utilizando la hipétesis de Boussinesq la cual requiere
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la evaluacion previa de la viscosidad dindmica turbulenta. Esta viscosidad surge de re-
lacionar la energfa cinética turbulenta con su rapidez de disipacién (modelo k — €). No
obstante, esta relacion exige anadir dos ecuaciones a las de conservacion ya existentes
y cuya solucién demanda la determinacion de seis constantes (closure coefficients). Sus
valores de uso corriente, son determinados en base a procesos fluidodinamicos que no
son quimicamente activos. Ademads, en las ecuaciones de conservacion de las especies y
de la energia, es practica comtn modelar los términos de transporte difusivo y térmico
turbulentos mediante la hipdtesis del gradiente, justificada sélo por analogia con los casos

laminares.
Modelado de la cinética quimica

La cinética quimica de la combustion CH,/Aire necesita de 53 especies y 800 reacciones
elementales para ser descrita adecuadamente. No obstante, considerando el costo compu-
tacional y los objetivos de este trabajo, se optd por una tnica reaccion global y cuatro
especies reactivas (Ny fue considerado una especie quimicamente inerte). Debido a que las
disociaciones que se producen a altas temperaturas no pueden ser capturadas utilizando
una simple reaccién y por ende, tampoco ser evaluados sus respectivos calores de forma-
cion, es de esperar que los niveles de temperatura computados excedan por un margen

apreciable a los determinados experimentalmente.
Modelado de la interacciéon quimica-turbulencia

El modelado de la interaccién quimica-turbulencia, debe ser valido para procesos en los
cuales las reacciones quimicas son lentas (la quimica es determinante del proceso), y
también cuando las reacciones son rapidas (la mezcla de los reactantes controla a la
actividad quimica). En muchos casos précticos, esta escala de requerimientos puede ser
satisfactoriamente aproximada utilizando el concepto PaSR (partially stirred reactor), es
decir se asume que la reaccién puede suceder solamente en una fraccion del volumen de la
celda computacional. La determinacion de esta fraccion reactiva requiere la definicion y
el célculo de escalas temporales caracteristicas (por ej., asociadas con la conversién local
del combustible o del oxidante) las cuales, por su dependencia de una cinética que es

aproximada, bien pueden no ser satisfactorias.
Ausencia de un modelo de radiacién

Para cuantificar la influencia de la radiaciéon en la combustién de hidrocarburos, hay que
tener en cuenta la formacién de emisores gaseosos como CO, NO, y de particulas de
carbon generadas por la pirdlisis del combustible. La cinética quimica aqui empleada no
contempla la generacién de los mencionados emisores, por lo tanto es de esperar que la
emisividad desde la zona reactiva sea de bajo impacto en los resultados obtenidos (aun
con la hipétesis de que el medio es totalmente transmisivo). Se estima un error inducido

de no mas del 4 % sobre la temperatura maxima calculada por la simulacién numérica [1].

Considerando la complejidad del problema, es problemético establecer a priori cual de los

factores citados tiene la mayor incidencia en las discrepancias entre resultados de la simu-
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lacion numérica y los experimentales relativos a la llama D. La introduccién de mejoras en
los modelos de la turbulencia, de la cinética quimica, de la interaccién quimica-turbulencia
y la formulacién e incorporacion de un modelo para evaluar las pérdidas por radiacion, son
objetivos de trabajos futuros. No obstante, a los resultados obtenidos con la simulacion
de la combustion difusiva turbulenta y presentados, se los puede considerar como una
buena aproximacién considerando la gran cantidad de hipotesis que son necesarias efec-
tuar para el cierre de la ecuaciones de conservacién. De manera general, se puede concluir
que openfoam’ es un proveedor interesante de herramientas para desarrollar simulacio-
nes numéricas y tareas de investigacién en diversas areas de la dindmica de los fluidos,
incluyendo flujos quimicamente activos. Finalmente, es de hacer notar el comportamien-
to de los esquemas de discretizacion y resolutivos utilizados, ya que brindan al usuario
estabilidad en los calculos y la posibilidad de obtener resultados con un grado aceptable

de difusién numérica (uso de un esquema limitador para los gradientes - ).

4.1.2. Simulaciones numéricas de flujos supersonicos

Las simulaciones numéricas de flujos supersonicos ( ) son desarrolladas em-
pleando los ejecutables sonicFoam y rhoCentralFoam. Estos dos ejecutables difieren en
que sonicFoam utiliza el método PISO para flujo compresible como técnica resolutiva,
mientras que rhoCentralFoam mantiene la densidad como variable dependiente y emplea
los esquemas centrados de Kurganov et al. El primer problema destinado a evaluar las
ventajas y desventajas derivadas de la aplicaciéon de ambos ejecutables, trata la simulacion
numérica del flujo sobre una cuna (o rampa) supersénica. Del andlisis de los resultados

de esta simulacion surgen las siguientes observaciones:

s sonicFoam muestra una fuerte tendencia a incrementar errores de calculo a medida
que la velocidad del flujo excede M = 2. Dichos errores son mas evidentes con la

temperatura.

= Ambos solvers localizan bien la posiciéon de la onda de choque, no obstante sonic-

Foam induce oscilaciones espurias detras de la onda.

Con el fin de evaluar y comparar las performances de sonicFoam y rhoCentralFoam en
la simulacién de flujos supersonicos que simultaneamente contienen discontinuidades de
choque, abanicos de expansion y superficies de deslizamiento, se estudia el perfil de doble
cuna (o tipo diamante). No obstante que ambos ejecutables predicen de manera apro-
piada el fenémeno fisico, el desempeno de rhoCentralFoam es superior desde el punto de
vista de calidad de resultados y costo computacional. De los resultados presentados en el

, cabe enfatizar lo siguiente:

» Para conseguir resultados de calidad similar, sonicFoam necesita un mallado con 3.3
veces mas celdas. Este incremento del nimero de celdas se traduce en mayor tiempo

de computo.
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= De la comparacion entre resultados de las simulaciones numéricas y estimaciones
tedricas (soluciones de Prandtl-Meyer y ecuaciones del choque oblicuo) en el campo
de las presiones, se han detectado diferencias de hasta 12 % con los valores pro-
porcionados por sonicFoam, mientras que con rhoCentralFoam las diferencias no
exceden 3.3 %.

= Las variaciones de entropia determinadas numéricamente tanto por sonicFoam y
como por rhoCentralFoam, son consistentes con las exigencias de la segunda ley de
la termodinamica. En particular, se visualizan fuertes variaciones a través de los
choques y de la superficie de deslizamiento que se generan desde el borde de fuga

del perfil, mientras que permanece constante a través de las expansiones.

= De la convergencia de los campos solucion obtenidos, se puede afirmar que sonic-
Foam describe una velocidad de convergencia superior que rhoCentralFoam. No
obstante, dados los resultados obtenidos con rhoCentralFoam, el enfoque utilizado
en dicho solver resulta ser mas apropiado que el algoritmo PISO para tratar flujos

supersonicos.

Lo expuesto contribuye a confirmar que la utilizaciéon de rhoCentralFoam presenta ventajas
respecto de sonicFoam, cuando se pretende simular flujos no reactivos, pero con velocida-
des que no permiten prescindir de la compresibilidad del fluido (por €j. flujos supersénicos).
Por lo tanto, se descarta el uso de sonicFoam en las simulaciones del que des-
criben la interaccién de la corriente libre supersoénica, con un cuerpo romo bidimensional o
axisimétrico. El problema axisimétrico se simula sobre una malla originalmente tridimen-
sional y aplicando después condiciones de contorno especiales mediante el uso de wedge
patches [3]. El propédsito fundamental de estas simulaciones es ahora, evaluar la influencia
sobre los resultados de las funciones limitadoras identificadas como MinMod, van Leer y

van Albada. Del analisis de los resultados cabe efectuar las siguientes observaciones:

= En el caso bidimensional, se observa que con MinMod la captura del choque frontal
muestra un alto nivel de difusion, si se compara con resultados obtenidos con las
otras dos funciones. La captura de van Albada es la de mejor calidad, sin embargo

tiende a inducir oscilaciones en el campo de los presiones.

= En la determinacién de la presién de impacto, las funciones de van Albada y van
Leer muestran errores del mismo orden (0.1 %). MinMod proporciona el valor més
alto (0.6 %).

= Tanto con la funcién van Albada como la de van Leer se alcanzan soluciones esta-
cionarias en aproximadamente 35000 pasos de tiempo. Por el contrario la funcién
MinMod para la misma cantidad de pasos de tiempo ain no alcanza la solucién

estacionaria.

= Como es de esperar, el refinamiento de la malla mejora la calidad de los resultados
numéricos. No obstante, el mejor compromiso entre un campo de presiones libre de

oscilaciones y una buena captura del choque, se consigue con la funciéon de van Leer.
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= El comportamiento de la entropia, cualquiera sea la funcién limitadora empleada, es
consistente con los cambios en la curvatura del choque frontal, es decir, maximo AS
cuando el choque es normal y disminuciéon continua de AS a medida que el choque
se va debilitando hasta convertirse, eventualmente, en una onda de Mach. El andar

de la entropia corrobora la factibilidad fisica de la solucion.

= La simulaciéon del cuerpo romo con simetria axial, es desarrollada utilizando la fun-
cion limitadora de van Leer y una malla cuya cantidad de celdas es aproximadamente
66 % menor que la cantidad usada con la malla menos densa del caso bidimensio-
nal. No obstante, se lograron resultados numéricos de buena calidad (p. ej., el error

incurrido en la determinacién del coeficiente de presiéon en el punto de impacto es

1.6%).

= Si se determinan los coeficientes de presion sobre el cuerpo romo axisimétrico utili-
zando la teoria newtoniana y se comparan sus resultados con la simulacion numérica
de rhoCentralFoam, es dable observar una aceptable concordancia (maxima diferen-
cia 15%). Nétese que M, = 3,5, por lo tanto se fuerza la aplicacién de la teorfa

newtoniana a valores de M., no usuales.

= Aunque en el cuerpo en estudio es susceptible utilizar mallas de tipo eliptico (la
curva generatriz del contorno es una curva analitica suave), no obstante se opté por
una malla compuesta por bloques de celdas hexaédricas (propuesta por defecto en
openfoam™"). La malla asf construida, no garantiza calidad en términos de ortogo-
nalidad u oblicuidad de las celdas, y del nimero de determinantes no deseables. Si
no se actua sobre la malla para eliminar en su totalidad o al menos minimizar estas
anomalias, los resultados que se obtienen con la simulacién pueden no ser confiables,
incluso, inducir divergencias numéricas. En ciertas ocasiones, la alternativa valida

es redisenar la malla.

De lo expuesto se concluye que la técnica de esquemas centrados propuesta por Kurganov
et al. aplicada a la simulacién de flujos supersonicos, produce resultados de buena calidad,
incluso puede competir con métodos basados en solvers de Riemann. Cabe hacer notar
que el cambio de entropia a través de las diferentes discontinuidades presentes en el flujo
siempre es evaluado como corresponde sin necesidad de recurrir a correctores. El algoritmo
PISO, al menos en la forma que se encuentra implementado en sonicFoam (esquema de
dos etapas), ha mostrado una clara tendencia a producir resultados incorrectos a medida,

que el Mach del flujo se incrementa.

Con referencia a openfoam'”, se puede afirmar que el paquete de herramientas que ofrece
es confiable y posee caracteristicas muy interesantes para su utilizaciéon en la simulacion
numeérica de muchos problemas de la mecanica de los fluidos. Por ser un cédigo abier-
to, permite la implementaciéon de nuevas técnicas aplicables a la simulacién de nuevos
problemas. Combinando estas técnicas con la amplia gama de procedimientos numéricos

con que cuenta actualmente, pueden construirse los correspondientes nuevos ejecutables.
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1. ™™ ’
Puede afirmarse que el paquete de solvers y utilidades de openfoam = estan en constan-
te evolucién y desarrollo por comunidades de usuarios (cientificos, informaticos, etc.),

distribuidas por todos los paises.

4.2. Trabajo futuro

Como posibles causas de discrepancias entre las simulaciones numéricas y los datos ex-
perimentales, ha sido mencionada la utilizacién de una cinética quimica excesivamente
simple basada en una tUnica reaccién global. Esta simplificacion del proceso quimico po-
dria ser un causante de las diferencia observada entre la maxima temperatura calculada
y la experimental [2], recomendéndose la utilizacién de cinéticas quimicas mas complejas.
El modelo cinético de Westbrook y Dryer (1981) para la combustién de hidrocarburos,
ha dado en varias aplicaciones la mejor concordancia con las mediciones y ademas la
demanda computacional no es excesiva, en consecuencia es el primer modelo a tener en
cuenta para reemplazar al utilizado hasta ahora. Este modelo cinético consiste de 21 reac-
ciones elementales reversibles con 10 especies y una reaccién global. Esta reaccién global
aplicable a combustibles n-parafinicos es similar a la propuesta por Edelman y Fortune
(1969).

La utilizacion de métodos RANS para las simulaciones de flujos turbulentos quimicamente
activos es cuestionada porque no describirian de manera apropiada, la interaccion entre
los cambios de la composicion quimica de la mezcla reactiva y las propiedades del flujo
turbulento. Con la intencién de acceder a métodos estocasticos considerados mas apro-
piados para la simulacion de flujos turbulentos reactivos, se introduce el concepto de la
funcién denominada fraccién de mezcla. Esto implica derivar una ecuaciéon de conserva-
cién promediada segin Favre para la fraccion de mezcla que reemplaza a la ecuacién de
la energia, pero se retienen las de conservacién de cantidad de movimiento, de la masa y
de las especies, también promediadas segiin Favre. Al considerar en la simulaciéon de las
llamas difusivas la fraccién de mezcla como variable dependiente, es posible distinguir dos
problemas: el de mezclado no reactivo y el de la estructura de la llama. Estos dos proble-
mas pueden tratarse de manera desacoplada. Asi, el problema de mezclado resuelto con
métodos de la clase RANS, provee valores para construir el campo de la funcién fraccion
de mezcla (promediada segtin Favre), mientras que con el problema de la estructura de
la llama donde las fracciones de masa de las especies, la temperatura y las velocidades de
las reacciones finitas se expresan en términos de la fraccién de mezcla, se construye toda

la actividad quimica.

El promedio condicional de una cantidad escalar () para un determinado valor z de la
fraccion de mezcla, se determina utilizando hipotesis hechas sobre la estructura de la llama,
por ejemplo flamelets (capas reactivas delgadas localizadas dentro de un flujo turbulento

que sin dichas capas no seria reactivo). Cuando las ecuaciones flamelets son solucionadas,
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es decir se han computado las funciones Q(z, xs), el valor promediado segin Favre se

obtiene a partir de

_ 1 0o
PQ:/O /0 PQ(2, Xst) P(2, Xst) dXstdz

donde y es la disipacién escalar sobre la superficie de mezcla estequiométrica y p(z, xst)
es la funcion distribucion de probabilidades. Si se asume la independencia estadistica de la
funcion fraccién de mezcla de la disipacion ys, entonces p(z, xst) = p(2) p(xst). p(2) es la
funcién de probabilidad pdfp(z) que se supone conocida (su forma es supuesta mediante
una funcién analitica, por ejemplo la de la funcién ) y para pdfp(xs), una distribucién
log normal es usada (Effelsberg y Peters, 1988). La implementacién en openfoam™ de
esta técnica estadistica o similar como alternativa de la utilizada hasta ahora basada en

el concepto PaSR | esta contemplada como posible trabajo futuro.

Las simulaciones numéricas de flujos supersénicos realizadas con el ejecutable de openfoam"
denominado rhoCentralFoam han sido exitosas. Se buscarda mediante trabajos futuros ex-
tender el campo de aplicacion de dicho ejecutable a flujos que por su elevado niimero de
Mach son caracterizados como hipersénicos (M > 6). Esta extensién implica considerar
un comportamiento mas real del aire, o sea tener en cuenta que por efecto de las altas
temperaturas involucradas en ciertos problemas (por ej. cuerpos romos), existen procesos
fisicos y quimicos conducentes a nuevos estados de equilibrio para la composicién del aire.
Para computar estos nuevos estados de equilibrio se incorporara al ejecutable rhoCentral-
Foam un solver para ser aplicado en procesos donde es valido asumir que la quimica es
infinitamente rapida, asi la disociacién de especies moleculares, las reacciones para formar

nuevos componentes y la ionizacién de elementos se regiran por constantes de equilibrio.
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A. Técnicas numeéricas

Introduccidon

En este apéndice se presentan los aspectos relevantes para el desarrollo de este traba-
jo referentes al manejo de la malla, discretizacién geométrica, espacial y temporal de
las ecuaciones de transporte, uno de los algoritmos para tratar el acoplamiento presion-
velocidad (algoritmo PISO) y algunas de las condiciones de borde disponibles dentro de
openfoam’" . Todo esto con el fin de esbozar de manera adecuada y concisa la interaccion
entre la teoria y la implementacion dentro de dicho paquete de simulacién. La razéon de
exponer esto como un apéndice, parte de la base de mostrar de forma genérica la manera
en que se tratan dichas ecuaciones dentro de openfoam' y brindar un material de soporte
que sera continuamente referenciado en los capitulos que conforman la presente tesis. El

proceso de discretizacion se puede dividir en tres partes fundamentales [19, 22].
1. Discretizacion espacial o del dominio mediante la generacion de la malla.
2. Discretizacion de las ecuaciones.
3. Discretizacion temporal.

Resulta conveniente definir una metodologia genérica que permita generalizar el trata-
miento de las ecuaciones a nivel computacional, con lo cual, se puede pensar en codigos
numéricos mas robustos que brindan la posibilidad de considerar diferentes tipos de pro-
blemas reutilizando el cédigo y evitando al médximo su duplicaciéon. Una de las premisas
con las que se inicio el proyecto openfoam"™" fue implementar un cédigo numérico que fuera,
generalizado y flexible al mismo tiempo; atendiendo a esto, hay que tener en cuenta todas
las etapas que se deben considerar a la hora de la elaboracién de un codigo numérico. Lo
primero es seleccionar el método numeérico a utilizar, en este caso volimenes finitos, y de
acuerdo a esto el tipo de malla que se debera considerar, la forma en que se trataran los
contornos y los métodos de solucién para los sistemas de ecuaciones provenientes de la
etapa de discretizaciéon. Dentro de openfoam' practicamente no existen limitaciones en
cuanto a la seleccién de la malla, esto se debe a que el software se disenié con soporte para
mallas arbitrarias. De forma similar se cuenta con un amplio grado de versatilidad en lo

referente a la seleccion de esquemas de discretizacion y algoritmos de solucion.
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Nomenclatura

Abreviaturas
CFL
EDPs
FPCD

3%
MinMod
PISO
SIMPLE
SI

TV

TVD
USCS
vanLeer
vanAlbada
zG

Alfabeto Latino

&

O° T NWPE ZE F®R T

Condicién de Courant—Friedrichs—Lewy
Ecuaciones en derivadas parciales

Factor de ponderacion conveccion-difusion
fixed Value.

Funcion limitadora MinMod de Roe
Pressure implicit with splitting of operators
Semi-Implicit Method for Pressure linked equations
International system of units

Variacion total

Variacion total disminuida

United states customary system

Funcién limitadora de van Leer

Funcién limitadora de van Albada
Gradiente Nulo

Velocidad de propagacion del sonido
Coeficientes matriz de discretizacién
Numero de courant

Coeficiente de difusion

Vector posiciéon entre los centroides de las celda propietaria y vecina

Vector posicion entre los centroides de la celda propietaria y la cara

que la conecta con la celda vecina
Energia Total

Energia interna

Flujo convectivo de presion

Cara de la celda

Aceleracion de la gravedad

Vector que mide la no-ortogonalidad
Vector que mide la oblicuidad de la celda
Centroide de la celda vecina

Vector normal

Numero de Peclet

Centroide de la celda propietaria
Presion

Presion de inicio algoritmo PISO

Vector que representa otras fuentes de calor externas
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= ;U,_Q

ey

e R

Alfabeto Griego

€ D & =

Superindices

*

*k

Subindices
P
N

Vector que representa al flujo de calor por conduccién (difusion)
Vector columna de términos fuente

Vector posicion del centroide de la celda

Vector desde el centroide de la regién intercelda (cara) al centroide
de la celda vecina

Término fuente

Vector de superficie de la cara de la celda

Temperatura

Tiempo

Velocidad de transporte

Volumen de la celda

Funcién limitadora

Factor de interpolacion

Paso de tiempo fluidodinamico
Viscosidad molecular

Densidad

Tensor de tensiones

Tensor de tensiones viscosas

Flujo convectivo de una cantidad escalar
Flujo difusivo de una cantidad escalar
factor de ponderacion conveccion-difusion
Compresibilidad

Cantidad tensorial genérica

Dominio computacional

Factor limitador

Paso de prediccion algoritmo PISO
Paso de correccion algoritmo PISO
Transpuesta

Valor en el paso de tiempo actual

Valor en el paso de tiempo anterior

Valor evaluado en el centroide de la celda propietaria

Valor evaluado en el centroide de la celda vecina
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o€ Valor evaluado en el contorno del dominio

f Valor evaluado en la cara

UP Valor interpolado con el esquema upwind

CD Valor interpolado con el esquema centrado

Operadores

G'(e) Operador discreto que representa los flujos convectivos y difusivos de energia
H (U) Operador discreto que representa las contribuciones debidas al

transporte puro y a los términos fuentes de la ecuaciones de momento

(:n) Producto interno de dos tensores de orden n
nV () Enésima derivada espacial

Tr Traza

A() Operador divergencia discreto

A.1. Propiedades de los esquemas numéricos

Antes de introducir la técnica numérica, se considera importante exponer un breve re-
sumen de las propiedades que en general deben satisfacer los esquemas numéricos para

lograr obtener soluciones de buena calidad.

Consistencia

Esta importante propiedad de los esquemas numeéricos indica que se esta resolviendo la
ecuacion de transporte seleccionada en su versiéon discreta y no otra que no corresponda. La
diferencia entre la ecuacién discreta y la ecuacion exacta se conoce como error de trun-
camiento. Si dicho error de truncamiento tiende a cero a medida que At -0 A Ax — 0

se puede decir que el esquema es consistente [9, 25].

Precision

Al aplicar una técnica numérica para resolver cualquier ecuacién o sistema de ecuaciones,
se obtiene una aproximacion a la solucién exacta, y es de esperar que la técnica seleccio-
nada involucre distintas fuentes de error. Los tres principales tipos de errores sistematicos

introducidos por las aproximaciones numéricas son:

= Error de modelado: Dado por la diferencia entre el fenémeno fisico real que
se desea resolver y el que se resuelve aproximadamente. Es introducido por las

diferentes hipétesis que se formulan.
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» Error de discretizacion: Es el error introducido por la diferencia entre la solucién
exacta de las ecuaciones de gobierno en su forma continua y la que se obtiene con

el sistema de ecuaciones proveniente de la discretizacion.

» Errores de convergencia iterativa : Es el error introducido por la diferencia
obtenida entre la solucion al sistema de ecuaciones dada por un método iterativo y

la solucién exacta del mismo.

La precisién de un esquema numérico, es el orden con el cual el error de truncamiento
decae a medida que se refina la malla. Un esquema de segundo orden de precision de la

variable espacial x implica que el término de truncamiento del esquema debe ser al menos
de O(Az?).

Estabilidad

La estabilidad de un esquema numérico se define como la capacidad del mismo de no
amplificar los distintos errores presentes a medida que el proceso de soluciéon avanza.
Para problemas inestacionarios, la estabilidad garantiza que el método proporciona una
solucién acotada si la solucién exacta también lo es. En general la estabilidad de un
esquema no es sencilla de analizar, en consecuencia, cuando se analizan problemas que
presentan acoplamientos, no linealidades y condiciones de borde complejas, habitualmente
se requieren pasos de tiempo reducidos e incluso aplicar sub-relajaciéon” a fin de garantizar
la estabilidad [28].

Conservacion

Puesto que se desean resolver leyes de conservacién, las cuales expresan el equilibrio
existente entre la generacion, consumo y los distintos tipos de flujos (convectivos-difusivos)
de una propiedad transportada, es razonable pensar que a nivel discreto se deban respetar
dichos principios de conservacion a fin de obtener una solucién coherente. Por lo tanto, se
dice que un esquema de discretizacién es conservativo si y sélo si respeta la conservacion
a nivel discreto. El método de voliimenes finitos es conservativo por definiciéon [37]. Hay
que tener en cuenta que un esquema puede ser consistente, estable y no-conservativo, e
incluso asi producir soluciones correctas al utilizar niveles altos de refinamiento espacial
[28]. No obstante, esto es costoso desde el punto de vista computacional, de aqui que es

recomendable en lo posible utilizar esquemas numéricos conservativos.

ITambién conocidos como errores iterativos. Aqui se trata de errores de convergencia en el sentido de
la convergencia del método iterativo utilizado para resolver el sistema de ecuaciones, no en el sentido de
la convergencia a una solucién independiente de la malla [28].

2Al utilizar métodos iterativos, puede ocurrir que se presente inestabilidad producida por cambios
abruptos en las variables de una iteraciéon a otra, la sub-relajaciéon condiciona la matriz del sistema con
la finalidad de evitar este problema.
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Convergencia

Aqui se refiere a la convergencia en el sentido de la discretizacion geométrica (malla). Se
considera que un esquema numeérico es convergente si la variacién en la soluciéon obtenida
para diferentes niveles de refinamiento son casi imperceptibles, es decir que la solucion se
hace independiente de la malla. Al igual que la estabilidad la convergencia es compleja
de analizar, y en general se estudia por medio de experimentos numéricos [28]. Para
problemas lineales de valor inicial el teorema de equivalencia de Lax indica que para un
esquema que satisface la condicién de consistencia, la estabilidad es la condiciéon necesaria

y suficiente para la convergencia [10].

Acotacion

La condicién o propiedad de acotacion establece que un esquema numérico debe respetar
los limites fisicos de la variable que representa. Es decir que si por ejemplo, se discretiza la
densidad (p) el esquema numérico no debe en ningiin momento arrojar valores negativos;
si se utiliza la fraccion de masa el valor de la misma debe estar siempre dentro del intervalo
(0 <Yy <1). La acotacién es dificil de garantizar, inicamente los esquemas de primer
orden la garantizan y todos los esquemas de alto orden pueden dar lugar a soluciones
no fisicas cuando se utilizan en mallas con niveles de refinamiento no apropiados [28].
Sin embargo para resolver este inconveniente en dichos esquemas numéricos aparecen las

funciones limitadoras.

Factibilidad

Aunque no es una propiedad de los esquemas de discretizacién, ciertamente afecta su
comportamiento. La factibilidad esta relacionada con el conjunto de hipdtesis y simpli-
ficaciones que se hacen para modelar cierto fenémeno fisico, las cuales deben garantizar
soluciones fisicamente realistas. Esto se relaciona con la parte numérica en el sentido de
que si se parte de hipétesis incorrectas es probable que el método numérico adoptado

diverga [25].

Es trascendental notar que lo esquemas numéricos que se expondran posteriormente cuen-
tan con analisis exhaustivos en lo que respecta a cada una de las propiedades citadas
[14, 18, 22, 23, 26, 28, 37, 39], por lo tanto el definirlas aqui tiene como objetivo dar un
contexto adecuado en lo referente a los esquemas numéricos utilizados en el desarrollo de

esta tesis.
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A.2. Discretizacion geométrica

La discretizacion geométrica es una parte integral del proceso de solucion de cualquier
problema abordado mediante el método de voltimenes finitos. En particular openfoam"
fue disenado para soportar mallas no estructuradas compuestas de celdas poliédricas ar-
bitrarias en tres dimensiones, es decir que soporta distintos tipos de celdas en el sentido
geométrico (hexaedros, pirdmides, celdas tipo cuna, tetraedros, etc). De forma general
admite definir celdas con cantidad arbitraria de caras poligonales, donde para las caras

no existe restriccion en cuanto al nimero y alineamiento de los ejes que la definen.

Dentro del entorno del software este tipo de mallas se denominan poli-mallas (polymesh).
Un punto a destacar, es que iinicamente soporta mallas tridimensionales, lo cual no quiere
decir que no se puedan tratar casos unidimensionales, bidimensionales o axisimétricos.

Estos problemas son factibles de abordar empleando condiciones de borde especiales (ver
sec. A.6).

Figura A.1l.: Celda poliédrica arbitraria.

En la Fig. A1 se puede ver una celda poliédrica arbitraria, donde:

P : Centroide de la celda propietaria.

r : Vector posicion del centroide de la celda.

f: Cara que delimita el contorno de una celda adyacente a otra (region intercelda).
d : Vector posicion entre los centroides de la celda propietaria y de la celda vecina.

d¢ : Vector posicion entre los centroides de la celda propietaria y de la cara que la conecta

con la celda vecina.

N: Centroide de la celda vecina.
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S¢: Vector de superficie de la cara de la celda (se define como el producto interno del

vector normal a la celda y la superficie de la misma).

Cada celda esta delimitada por un conjunto de caras planas y cada cara es compartida
unicamente por dos celdas contiguas. Las caras de las celdas se dividen en dos grupos: el
primero las celdas internas, que delimitan dos voliimenes de control y ninguna de sus caras
se encuentra sobre el contorno; el segundo las celdas que coinciden con el contorno del
dominio, en las cuales al menos una de sus caras coincidira con la frontera del dominio.
Se construye el vector de superficie de cada cara (S¢) de forma tal que apunte hacia
afuera desde la celda que tiene la menor numeracién. Este vector es normal a la cara
y su magnitud coincide con el area de dicha cara. La celda con la menor numeracién
es la denominada celda propietaria, y las celdas con caras que rodean a una celda
propietaria se denominan celdas vecinas. Para la celda genérica mostrada en la ,
la cara sombreada pertenece a la celda propietaria, por lo tanto los centros de las celdas
propietaria y vecina en este caso seran P y N. El punto central de la celda P, estd

localizado en el centroide de la misma, en consecuencia:

/(X — Xp) dV =0 (A.1)

A su vez, la malla satisface las siguiente condiciones:
= Debe cubrir enteramente el dominio.
= No deben existir espacios vacios interceldas.
» Las celdas no se superponen (no debe existir solapamiento).

Dichas condiciones deben satisfacerse de forma de preservar las propiedades de conserva-
ci6én de las ecuaciones de gobierno en el dominio computacional [23]. Otro punto a destacar
de esta metodologia de mallado es que también se adapta de forma adecuada con el refina-
miento local, lo que permite afiadir celdas en zonas del dominio donde se requiere mayor
resolucién, por ejemplo en zonas donde se espera la aparicién de discontinuidades [29]. En
general los valores de las variables dependientes se almacenan en el centro de la celda, lo
que se conoce como arreglo de malla colocada (collocated mesh), aunque también pueden
ser almacenados tanto en los vértices como en las caras. Cuando se usa el sistema colocado
de malla se emplea un tipo de correccién de la forma Rhie-Chow con la finalidad de evitar
la aparicién de oscilaciones, lo que daria lugar al conocido problema de la distribucion
de presiones tipo tablero de ajedrez (checker-board) (ver )[28]. Esta correccion
es proporcional a la diferencia entre el gradiente de presion en el centro de la celda y su

valor interpolado a la cara (ver ) [27, 33].

A.2.1. Especificacion de la malla y condiciones que debe satisfacer

Una malla dentro del entorno del software debe satisfacer ciertas condiciones de formato.

Estas condiciones se enumeran a continuacion [32].
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Puntos: Se definen como un vector en tres dimensiones cuyas componentes deben estar
en metros (m). Los puntos se compilan como una lista y se identifican con un indice
que se cuenta partiendo de cero (estilo de numeracién en C++), dicho indice identifica
al punto, y la lista no puede contener dos puntos que representen la misma posicién, ni

ningin punto que no pertenezca al menos a una cara.

Caras: Una cara es una lista ordenada de puntos, donde cada punto de la lista que define
la cara se identifica por el indice que lo representa dentro de la lista de puntos. La lista
de indices de los puntos que definen una cara debe estar definida de tal forma que dos
puntos vecinos estén conectados por un eje. Las caras también se definen mediante una
lista cuyo indice representa la posicion de la cara, la normal de la cara debe respetar la ley
de la mano derecha (si mirando hacia la cara, la numeracién de los puntos que la definen
estd en sentido anti-horario, el vector normal apunta hacia el observador (ver ).

Se identifican dos tipos de caras:

= Caras internas: Son las caras que conectan dos celdas. Para cada cara interna, el
orden de la lista de puntos que la representa debe ser tal que la normal a la cara

apunte hacia la celda con el mayor indice.

= Caras de contorno: En este caso la normal se define de forma que apunte hacia
afuera del dominio computacional. Las caras de contorno admiten cierto grado de
deformacion, es decir que los puntos que las definen no necesariamente deben ser

coplanares, pero el centro de la celda debe estar contenido dentro de la misma.

3 2 R

0

Figura A.2.: Vector normal a una cara segun el sentido de numeraciéon de los puntos.

Celdas: Las celdas deben satisfacer los siguientes requerimientos:
= Deben cubrir todo el dominio.
= Deben ser convexas.

= Deben ser cerradas, tanto en el sentido geométrico como topoldgico [29]:
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o Una celda geométricamente cerrada, se define como en la cual la suma de todos
los vectores de superficie de sus caras es nula (todos los vectores normales a

las caras de la celda deben apuntar hacia el exterior de la misma).

o En el sentido topologico, la celda se considera cerrada si todos los ejes que la

conforman son compartidos inicamente por dos caras de la celda en cuestion.

= Deben ser ortogonales. Se define para todas las celdas internas el vector que conecta
los centroides de las mismas, éste se orienta de forma que apunte desde la celda
identificada con menor indice hacia la de mayor indice, la restriccion de ortogonali-
dad implica que para cada cara interna el angulo entre el vector de superficie y el

vector que conecta los centroides debe ser menor a 90°.

Contornos: los contornos se definen como una lista de patches, cada uno de los cuales
esta asociado a una condiciéon de borde, un patch se define como una lista de indices de
las caras que pertenecen a celdas del contorno. Los contornos deben ser cerrados y no

necesariamente deben estar conectados fisicamente.

A.3. Discretizacién de las ecuaciones (método de los

volumenes finitos)

Considerando la ecuacién de transporte de una cantidad tensorial genérica 1.

;(P‘ﬁ) + V-(pUy) — V-pDVy = S(3)

NN —— (A.2)
(1)

(2) (3) (4)

donde p es la densidad, U la velocidad de transporte, y S(1p) el término fuente asociado a
la produccion o consumo de la cantidad transportada 1 (es?e ultimo término fuente puede
ser o no funcién de la variable transportada). La ecuacion de transporte genérica que se
presenta, es una ecuacion diferencial en derivadas parciales de segundo orden, en
dicha ecuacion ( ) se pueden identificar un término inestacionario o temporal (1),
un término convectivo (2), un término difusivo (3) y un término fuente (4). Utilizando

el método de Picard para linealizar al término fuente, éste puede ser escrito en la forma

-~ (A.3)

Entonces, el término (6) se puede ver como un término reactivo y el restante (7) como
un término fuente o de producciéon. El tipo de formulacién que se presenta permite que

esta ecuacion genérica adopte la forma apropiada dependiendo del problema que se esté
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abordando, y por lo tanto, tratar en forma similar a la gran mayoria de ecuaciones que en
un momento dado pueden aparecer en la mecanica de fluidos computacional, por ejemplo,

si se define a 1 como P = { 1 U e } se obtienen las ecuaciones de Navier-Stokes

[35, 41]:

0

—p+V-(pU)=0 (A.4)

ot

0

5; (PU) + V- (pUU) = pg + V.o (A.5)

0

5, (P€) + V- (pU¢) = pg - U+ V- (g U) - Voq +pQ (A.6)
Retomando la , al ser ésta de segundo orden, requiere para obtener un orden apro-

piado de precision, que el orden de la discretizacion sea de segundo orden. Considerando
una celda arbitraria sobre la cual se define el dominio computacional €2 e integrando la

sobre dicho dominio, se tiene:

/Qgt (rt) dQ+/QV. (Uw) dQ—AV.pDV¢dQ:LS(¢)dQ (A7)

Empleando el teorema de la divergencia (teorema de Gauss), el segundo y tercer término
del lado izquierdo en la se transforman de integrales sobre el dominio a integrales

sobre el contorno :

/Qgt (Pg) dQ) + /59 (pUi) -ndé) — / (pDVi) -ndof) = /S(¢)dQ (A.8)

00 Q
Integrando la en el tiempo [19, 29, 37]:
t+At a
/ { / ppdQ + / (pU%) - nds0 — / (pDV3) -nd5Q} dt
. ot Jo = 5Q = 5Q -

_ /ttw {/st)d(z} dt

Se obtiene la forma genérica de las ecuaciones que en general se debe satisfacer sobre
el volumen de control. El grado de aproximacion requerido para obtener resultados que
cuenten con la suficiente precision, como ya se mencioné debe ser de segundo orden. Este

grado de aproximacién depende del tipo de variacion que se adopte para 1p(x,t). Para

3Noétese que el coeficiente de difusién se modifica de acuerdo a la cantidad transportada, para simpli-
ficar se utiliza el tensor de tensiones o=-v-P+7 , donde T es el tensor de tensiones viscosas.
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obtener una aproximacion de segundo orden, la variacién propuesta debe ser como minimo
lineal tanto en el espacio como en el tiempo. Para simplificar las expresiones involucradas
en el siguiente desarrollo, se supondra que ¥ (x,t) en este caso es una cantidad escalar
(tensor de orden 0) ¢(x,t). Si se proponeiuna variacion espacial para dicha variable

alrededor de un punto P de la forma [29]:

p(x) = pp+p(x—xp) (Vo)p (A.10)
ot + At) = o' + At (%‘f) (A.11)

Usando la serie de Taylor y expandiendo a ¢p(x):

p(x) =pp + (x —xp) - (Vi),
1

+ B (x — XP)2 1 (VVe)p (A.12)
+ ; (x — XP)3 . (VVVQD)p + 7; (x —xp)" G"
donde:
G" = (:n) (nVy), (A.13)

Aqui (x — xp)" representa el enésimo producto tensorial del vector (x — xp) por si mismo,
(: n) simboliza el producto interno de dos tensores de orden n, y nVy la enésima derivada
espacial de ¢. Comparando el desarrollo en serie expuesto con la se puede inferir
que la aproximacién es de segundo orden, puesto que la serie se trunca en (x — XP)2.

Realizando un procedimiento similar para la aproximacién temporal propuesta:

D At? (0%

Es posible concluir que la aproximacion temporal también es de segundo orden. Es decir
que en un caso unidimensional, el error en la solucién se reducird cuadraticamente a
medida que el tamano de la grilla y el paso de tiempo se refinen. A continuacién se

mostrara como se evalian cada uno de los términos involucrados en la

A.3.1. Aproximacion de las integrales de volumen

Luego de integrar sobre el dominio a la ecuaciéon de transporte genérica presentada con

anterioridad ( ), aparecen integrales que deben ser evaluadas sobre el volumen de
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la celda ( ):

/ PY(x)dV (A.15)

En consecuencia aparece la necesidad de establecer una metodologia para evaluar las
mismas. Reemplazando en la expresion anterior la aproximacion espacial propuesta en la

seccion anterior:
/ P(x)dV = / {sz + (x —xp) - (Vzp)p} dVv (A.16)
1% 1%

y teniendo en cuenta que [, (x —xp)dV =0, se tiene:

[ wiav = [ wpav
_ /V qv (A.17)

=¢YpVp

donde V), es el volumen de la celda. Como se puede ver las integrales de volumen se
aproximan como el producto del volumen de la celda con el valor de la variable en el

centroide de la misma".

A.3.2. Aproximacion de las integrales de de superficie

De aplicar el teorema de Gauss a los términos que involucran divergencias en la forma

integral de la ecuacién de transporte genérica ( ), aparecén términos del tipo:
/V -pdQ) = §Ié Y - ndof) (A.18)
Q 50

Definiendo a nddéf2 = dS, se tiene:

/Qv L apdQ = ygﬂzp .dS (A.19)

Suponiendo que todas las caras que componen el contorno de la celda son planas y que
la celda es cerrada en el sentido topolégico y geométrico (la superficie de integracion es

conexa y cerrada). la expresion anterior se puede aproximar como la suma de las integrales

4Se ha venido utilizando la notacién df2 para denotar al diferencial del dominio, sin embargo, dado
que en este contexto el dominio es inherentemente el volumen de control, en algunas secciones se hara
uso de la notacién dV o d2 indistintamente como equivalentes, por lo cual se hace la salvedad aqui. De
forma similar se seguird considerando a 1) como un tensor de orden arbitrario, sin embargo la notacién

se cambiara a 1 de aqui en adelante, a menos que se indique lo contrario.
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sobre todas las caras:

§é9¢ -dS = Ef: </f¢ : dS) (A.20)

Reemplazando la aproximacién espacial propuesta ( ) en la integral sobre las caras

se consigue

Q[wdszlhm+uexawvads

= /f¢f -dS + {/f(x — xy) dS} - (V) (A.21)

— ;-8

En la se observé, como al proponer una variacién lineal para la variable de interés
sobre el volumen de control, la integral de volumen de la propiedad transportada resulta

ser el producto del volumen de la celda por el valor de dicha propiedad en el centroide

de la misma. En consecuencia es posible evaluar el lado izquierdo de la como el
producto de V - 1 por el volumen de la celda, entonces, reemplazando la en el
lado derecho y empleando la se obtiene la siguiente expresion para evaluar las

integrales de superficie:

(V-49)Vp =) (¢;-9)
| (A.22)
(V) =% ()

Py
La , corresponde a una versién discreta de segundo orden del teorema de Gauss
[29, 35], la cual permite evaluar la divergencia de un campo tensorial V -1 como la suma
del producto del valor de dicho campo en el centro de las caras de la celda por el vector
de superficie saliente de las mismas dividida por el volumen de la celda. Considerando la
discretizacion geométrica descrita, el vector de drea Sg apunta hacia afuera desde el centro
de la celda si y sélo si la cara f pertenece a la celda propietaria. Para las caras vecinas, el
vector de area apunta en sentido contrario, esto se tiene en cuenta en la sumatoria sobre

las caras de la siguiente forma:

Zw»&:waw—;wmm (A.23)

f f() 2"

La expresiéon anterior divide la sumatoria sobre las caras propietarias f, y las vecinas

f,, atendiendo a la orientacién del vector de superficie.

116



A.3 Discretizacion de las ecuaciones (método de los volimenes finitos)

A.3.3. Término convectivo

Cuando se analiz6 la discretizacion de la ecuacién de transporte genérica, se mostrd que
luego de aplicar el teorema de Gauss a los términos que estaban afectados por el operador
divergencia, estos pasan de ser integrales sobre el volumen a ser integrales de superficie,

es decir:
/V - (pUe)dQ2 = / (pU%) - ndof2
Q 5Q

Esta clase de términos da lugar a los denominados flujos convectivos ¢.; empleando lo

expuesto en la , esta integral se puede aproximar de la siguiente forma:

| (0Uw)-nase =3 (pUw), -8

=>_((pU); - S)¢y (A.24)
£
:Z ¢c"vbf
f
Para calcular los flujos convectivos ( ) es necesario conocer el valor de 1) en las

caras, el cual se determina a partir del valor en el centro de la celda. Para determinar el
valor de ), se utilizan los esquemas de interpolacién. Un punto a tener en cuenta al
seleccionar un esquema de interpolacion, es que éste garantice que la variable se mantenga

acotada y no dé lugar a la apariciéon de valores espurios.

A.3.4. Esquemas de interpolacion

Se puede considerar como paso fundamental en el método de los volimenes finitos contar
con procedimientos adecuados que permitan interpolar la variable transportada desde el
centro de las celdas 1, al centro de las caras ;. Puesto que el software empleado en este
trabajo, utiliza mallas no estructuradas, resulta poco conveniente emplear otros puntos
que no sean Py N [29]. Es decir que se utilizan tnicamente los puntos més cercanos al

volumen de control.

Existen distintos esquemas de interpolacion que pueden ser utilizados para evaluar el valor
de la variable sobre la cara a partir de su valor en el centro de la celda. A continuacién

se describen brevemente algunos de ellos.

A.3.4.1. Esquema centrado
El esquema centrado supone una variacion lineal entre los centroides de las celdas. Puesto

que se consideran mallas no estructuradas, en general la distancia entre los puntos no seré

constante. De acuerdo con la , el valor de ¥; dada la variacion lineal supuesta,

117



Apéndice A Técnicas numéricas
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Figura A.3.: Interpolacién lineal en las caras.

=P (PN - 1N) + 9,

(A.25)

N N

(i B) e

PN PN
Mediante expansion en serie de Taylor, es simple mostrar que este esquema es de segundo
orden ( ) inclusive en mallas no uniformes [28], sin embargo tiende a inducir osci-
laciones cuando se utiliza en problemas donde la conveccion es dominante. Por esta razon
aparecen esquemas mas sofisticados que garantizan dicha condicién. Estos esquemas se
conocen como esquemas tipo upwind, se construyen atendiendo a ciertas caracteristicas
fisicas de las ecuaciones a resolver. Una de las mas remarcables es que distinguen la direc-
cion del flujo, es decir tienen en cuenta la direccion de influencia de acuerdo a la direccion

de propagacién de las ondas [23].

A.3.4.2. Esquema upwind

En un flujo con efectos convectivos fuertes, al determinar el valor de una variable de-
pendiente en una cara 1; del volumen de control, es evidente que el valor en dicha cara
se verd influenciado en mayor medida por la informaciéon proveniente de algunos nodos
dependiendo de la direccion del flujo. El esquema central es incapaz de ponderar dicha
influencia, ya que tiene en cuenta en igual medida la influencia de todos los nodos circun-

dantes. Para solventar esta incapacidad del esquema central aparece el esquema upwind.
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Con el esquema upwind, los valores en las caras se evalian dependiendo de la direccién
del flujo [23]:

. (¢e, o)sz; min (¢, 0) Py (A.26)

Este esquema no permite que aparezcan coeficientes negativos en la matriz del sistema,
por lo que garantiza resultados acotados y fisicamente posibles. Sin embargo, al realizar
la expansién en serie de Taylor [28], se observa que inicamente retiene el primer término
de la serie, por lo cual a diferencia del esquema central, inicamente es de primer orden
de precision. La principal desventaja del esquema upwind es que al ser de primer orden
da origen a la aparicién de falsa difusién o difusién numérica en la solucién [15]. No
obstante, la aparicién de dicha difusién numérica no sélo se asocia al orden del esquema
numérico, también se ve influenciada por la grilla (falta de alineacién del flujo con las
direcciones de la grilla) y por la presencia de fuertes gradientes en el campo [37]. La falsa
difusion se reduce a medida que la malla se refina y mediante la utilizacion de esquemas

con un orden de aproximaciéon superior.

A.3.4.3. Esquema central upwinded

El esquema central upwinded, se puede pensar como la aplicaciéon de una correccién al
esquema upwind mediante la utilizacion del gradiente en la celda aguas arriba de la
propietaria. Para expresar la idea fundamental, se considerara un arreglo unidimensional
como el que se mostro en la y se supondra el flujo en la direccion positiva de P

hacia N. Este esquema interpola el valor en la cara utilizando la siguiente expresion:

hy =1y up + Vug, - Iiare (A.27)

Donde 9 yp es el valor de la variable de interés en la cara evaluado con el esquema upwind,
Vg, €l gradiente de ¢ evaluado en la celda ubicada aguas arriba, y ripg, el vector de
posicion entre el centroide de la cara y el centroide de la celda aguas arriba. Para el caso

unidimensional de la se tiene:

Y=, +Vipy -rin (A.28)

Notese que para utilizar este esquema se requiere evaluar el gradiente en cada celda, lo
cual se deja abierto por ahora, dado que en una seccion posterior se introducira la forma
como se realiza esta estimacién (ver ). Este esquema es de segundo orden y limita

la difusion de acuerdo a la aproximacion que se utilice para evaluar el gradiente.
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A.3.4.4. Esquema hibrido o combinado

El esquema hibrido es una combinacién del esquema upwind y el centrado en un sentido
mas general que el esquema central upwinded [37]. Este esquema se basa en el niimero de

Peclet local para evaluar el flujo neto a través de las caras.

flujo convectivo ¢,

Pe =

= A.29
flujo difusivo Oq ( )
De la definicion del nimero de Peclet, es evidente que para altos valores del mismo los
efectos convectivos serdan preponderantes sobre los difusivos y para ntmeros bajos los
difusivos seran de mayor importancia. El esquema hibrido propuesto por Spalding en
1972 [21], intercambia el esquema de discretizacion entre centrado y upwind acorde a un

criterio similar al presentado aqui. En este caso la interpolacién de 1), resulta:

Y= (1-x) (wf)UP +X W’f)cD (A.30)

donde los subindices C'D y U P representan respectivamente a los valores obtenidos al in-
terpolar con los esquemas centrado y upwind respectivamente. El pardametro x (el cual se
denominard aqui factor de ponderacién convecciéon-difusién (FPCD)) se encuentra
dentro del intervalo 0 < y < 1,y tiene implicita la ponderacién de los efectos convectivos
frente a los difusivos. Este parametro determina la cantidad de difusién numérica intro-
ducida en la soluciéon. Cabe notar que definiendo a y = 0 se recupera al esquema upwind,
y con x = 1 al centrado. Esto indica que a medida que los efectos convectivos sean mas
importantes el valor seleccionado para el FPCD debe aproximarse a la unidad. También
proporciona un primer indicio de que es factible escribir los esquemas numéricos de tal

forma que se pueda llegar a una expresion genérica de los mismos.

-

S
> N

PN >y

\

/ &
V .

Figura A.4.: Discretizaciéon en un dominio unidimensional.

-
==

A.3.4.5. Generalizacion de los esquemas de interpolacion

Considérese el transporte por convecciéon de una cantidad escalar 1) en un dominio uni-

dimensional como el mostrado en la , supéngase que se interpola el valor de la
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variable de interés hacia la cara de la siguiente forma |

) ]:

Ve =TYp+ (1 =T) Yy (A.31)

donde al factor de interpolacién (I') se le asigna una forma apropiada consistente con

el tipo de esquema que se considere. Asi, si se supone una discretizacion que emplea el

esquema centrado ( ) dicho factor toma la forma:
N
Trm = — A.32
op = o (432
Operando con I'cp sobre la , es evidente que se recupera la aproximacion para
¢ provista por el esquema centrado ( ):
N N
=11—-= + = A.33
(0 < PN) (Y PN% (A.33)

Esto conduce a pensar que cualquier esquema de discretizacién puede ser implementado
proporcionando al factor de interpolacion (I') la forma apropiada. Ahora considérese que
se aplica el esquema upwind ( ), segtn lo indicado por la , es claro que

el flujo convectivo (¢p. = U - 1) resulta en la direccién positiva si ¢. > 1, con lo que:

b = Op (A.34)

De esta forma para un flujo convectivo en la direcciéon positiva si se toma el factor de
interpolacion (I') en la con valor unitario se obtiene la discretizaciéon proporcio-
nada por el esquema upwind, de forma similar para el caso contrario (flujo en la direccién
negativa) el valor que adoptara I' serd nulo. De acuerdo a esto, el factor de interpolacién

correspondiente al esquema upwind se define como:

T'yp = M (A.35)
Pe
Recordando que para el esquema hibrido ( ) la interpolacién de la variable de
interés resulta:
Y= (1-x) (d’f)Up +X ("/%)cp (A.36)
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Luego, reemplazando en la ecuacién anterior ( ) la se tiene:

Y =1 = X) (Wr)yp + X (Pr)ep
(1=x) (T, + (1 =T) by ), + X [T, + (1 =)y
(1= x) [Pupth, + (1= Tup) x| + X [Tentp, + (1 —Tep) Py
(1= X)Twp + XTop] (¢, — Yu) + ¥

(A.37)

De esta forma es posible generalizar los esquemas numéricos mediante el ya definido
FPCD (ver ) v un factor limitador (w = ((1 — x)I'vp + xI'cp)), dicha genera-
lizacién se conoce como esquemas tipo upwind sesgados [37], puesto que combinan una

contribucion del esquema centrado y una del esquema upwind en la interpolacion.

A.3.4.6. Esquemas TVD

Como se mostrd anteriormente el esquema centrado es de segundo orden pero produce
oscilaciones en la solucién, el esquema upwind no presenta el problema de las oscilaciones
pero genera falsa difusién al ser inicamente de primer orden. En la secciéon anterior se
determind que es posible establecer una generalizacion de los esquemas numéricos em-
pleando una funcién que define al FPCD en funcién del gradiente en la cara de la celda.
Sin embargo ninguno de los esquemas definidos hasta el momento cuentan con un equi-
librio apropiado entre la difusion numérica que agregan a la solucién (caso del esquema
upwind) y un adecuado orden de precision. Para resolver este problema aparecen los es-
quemas TVD (variacién total disminuida) [11, 12] con la finalidad de evitar la aparicién

de oscilaciones en la solucién y controlar la difusion numérica que se agrega.

Originalmente los esquemas TVD fueron introducidos en el campo de la dindmica de
gases, con el objetivo principal de resolver problemas de cardcter hiperbélico. En dicho
contexto se establecié que la propiedad fundamental que deben satisfacer los esquemas de
alto orden con el fin de brindar una solucién estable, acotada y libre de oscilaciones, es
la conocida como preservacion de la monotonicidad. Las condiciones necesarias para

que un esquema preserve la monotonicidad se pueden expresar como [14, 23, 37, 39]:
1. No deben aparecer minimos o maximos en la solucion.

2. De existir maximos o minimos en la solucién, estos respectivamente no deben incre-

mentar o disminuir.

Es decir, para cualquier condicion inicial ¥(0,x) la cual no es decreciente o creciente, la
solucién numérica " para cualquier instante de tiempo futuro {n = 1,2,3...} no debe
presentar una amplificacion o creacion de nuevos extremos locales. La idea de los esquemas
TDV introducida por Harten [11] tiene por objetivo prevenir la amplificacién o creacién
de nuevos extremos en la soluciéon en regiones del flujo en la que existen altos gradientes

(p.e, en la vecindad de una onda de choque) [23]. La condicién que debe satisfacer un
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esquema TVD es que la variacién total (TV), definida a nivel discreto como:

TV (y") = Z (Y"n —¥"p) (A.38)
satisfaga [12]:
TV (") < TV (y7) (A.39)

Con lo cual se garantiza la condiciéon de monotonicidad. Sweby demostré que este tipo
de esquemas satisfacen la condicién de entropia’ lo que es de suma importancia para

obtener soluciones fisicamente posibles [12].

Retomando la en la forma:

Yy =w(Pp —Py) + Yy (A.40)

Donde w = ((1 —x)T'vp+ xI'cp) es el factor limitador, que a su vez depende del
FPCD el cual como ya se mencioné debe ser una funcién apropiada. Supdéngase que se
selecciona al FPCD como alguna funcién apropiada evaluada localmente x = V(¢ p— ),
donde dicha funcién de alguna forma estd relacionada con el gradiente de la propiedad
transportada (V). Dicha funcién en este contexto se conoce como funcién limitadora,

la cual es una funcién de los gradientes sucesivos de la solucion (x = ¥(r)) [11, 12, 22, 37]

(ver ):
_ Yo~y
r = R (A.41)

donde los puntos U,A y D, son seleccionados atendiendo a la direccién del flujo.

¥p
—
—
Direccién del flujo o e
- Pg
Py
P o .
U C f D

Figura A.5.: Variacién de v alrededor de la cara de la celda.

Para garantizar que un esquema numérico sea TVD, éste debe satisfacer la condicion

5 Al resolver numéricamente las ecuaciones de Euler, pueden aparecer soluciones fisicamente imposibles
que violan la segunda ley de la termodinadmica, por lo tanto es necesario que el esquema numérico que
sea utilizado para el calculo respete la condicién de que a través de una onda de choque la entropia debe
incrementar y no viceversa.

123



Apéndice A Técnicas numéricas

0< <¢(r),¢(r)> <2 (A.42)

En la .b se observa que el esquema upwind introducido anteriormente corresponde
a 1(r) = 0, el cual es de primer orden tal cual fue indicado previamente; también de la
misma figura se puede ver que el esquema centrado de segundo orden corresponde a
1(r) = 1, es decir que el hecho de que la funcién 4(r) se encuentre sobre la regiéon TVD
no garantiza que el esquema sea de segundo orden. Sweby demostré que para que un

esquema TVD sea de segundo orden es necesario que la funciéon limitadora satisfaga:
P(l) =1 (A.43)

Por lo tanto, una funcién limitadora que cumpla la condicién TVD ( ) y ademads
atraviese el plano ¥ —r en (1,1) garantizard un esquema de segundo orden. De aqui que

se puede establecer la regién TVD de segundo orden ( .c) como aquella en la cual

» Si0 <r <1, ellimite inferior y superior seréan respectivamente 1 (r) =ry ¢(r) = 1,

entonces el esquema serd TVD sir < a)(r) < 1.

= Sir > 1, el limite inferior y superior serdan respectivamente 1(r) = 1y ¢(r) =,

entonces el esquema serd TVD si 1 < a(r) <r.

A lo largo de los anos han aparecido gran variedad de funciones limitadoras con diferentes
caracteristicas, por ejemplo, la funcién limitadora de van Leer [24], la de Sweby [12], la
de van Albada [17] y las funciones Min-Mod y SUPERBEE de Roe [13]. Puesto que no es
el objetivo central de este trabajo analizar cada una de ellas, inicamente se mencionaran
algunas de las existentes (ver ), de las cuales a su vez se seleccionaran las ade-
cuadas para el desarrollo de algunas de las simulaciones numéricas objeto de la presente
tesis. Una propiedad importante de todas las funciones limitadoras citadas aqui, es que

todas son simétricas, es decir se verifica que[37]:

Y(r) " C) (A.44)

,
Esta caracteristica de simetria es deseable ya que garantiza que la accién limitante opera

de la misma forma tanto en los gradientes de avance como en los de retroceso.
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P(r) (1)
(a) P =2r (b) P =2
/ v=r / =1
S P=2 / P =2
/ /
/ /
/ /
/ /
4 /
/ /
4 /
4 4 =1(CD
1f=mmmm // Region TVD - =1 1 ~ Z $OLEDI o,
/ /
4 /
/ /
/// ///
7/ /
/ Y $(x) =0 (UD)
1 3 ! 1 3 r
()
(c) P =2r
P =7
2 P =2
1 f P=1
Region TVD de segundo orden

T P 3 r

Figura A.6.: (a) Region TVD, (b) Esquemas central y upwind dentro de la regién TVD,
(c) Region TVD de segundo orden.

| | 0 |
van Leer LM
1+r
Sweby max [0, min (51, 1), min (r, 5)]
r+ 1’
van Albada
1+12
MinMod max [0, min (r, 1)]
SUPERBEE | max [0, min (2r, 1), min (r, 2)]

Tabla A.2.: Funciones limitadoras: van Leer, Sweby, van Albada, MinMod y SUPERBEE

En esta seccién se mostré que dentro de openfoam”™ existe una amplia grilla de esquemas
de discretizacion disponibles para tratar las interpolaciones, lo que proporciona la posi-
bilidad de seleccionar el mas adecuado atendiendo al problema que se pretende resolver.
Aunque aqui no se hablo de ello, dentro de openfoam™ existen enfoques alternativos en
lo que respecta a esquemas de alto orden. En lugar de emplear esquema basados en la
técnica TVD, dentro de los esquemas implementados se encuentran los basados en el en-
foque alternativo denominado Normalised Variable Diagram (NVD) [15, 16, 29], puesto

que aqui no se emplea dicho enfoque tinicamente se menciona a nivel informativo.

6Aqui B es una constante definida dentro del intervalo 1 < B < 2. Cabe notar que para 8 = 1 el
limitador de Sweby se reduce al Min-Mod, y para § = 2 toma la forma del SUPERBEE
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A.3.5. Término difusivo

Al aplicar el teorema de Gauss al término difusivo de la se convierte dicho término

de una integral de volumen a una integral de superficie:

/ V- pDVapdQ = / (pDV) - ndsQ
1% 00

Utilizando lo expuesto en la , es posible aproximar el término del lado derecho

de la ecuacion anterior en la forma:

/5 (DY) -ndi =3 (pDVY), -8
> (D) S - (Vo)

f

(A.45)

Se observa que es necesario realizar un procedimiento de interpolaciéon para evaluar el
coeficiente de difusién en las caras. De acuerdo a lo expuesto en la , esto no es
problema incluso en mallas no estructuradas, sin embargo también se hace necesario eva-
luar el gradiente de la variable de interés. Al utilizar mallas no estructuradas se encuentra
presente la posibilidad de tener distintos grados de ortogonalidad. Se requiere entonces
implementar un procedimiento que permita evaluar gradientes teniendo en cuenta los
efectos de la no ortogonalidad y al mismo tiempo obtener una aproximaciéon del orden

adecuado.

w2y

Figura A.7.: Correccion de la no-ortogonalidad.

Supodngase que el producto entre el vector de superficie S y el gradiente de la variable de
interés (V1)) se puede dividir en una contribucién de la parte ortogonal y una correccién

debida a la parte no ortogonal [29]:

Contribucion Ortogonal Correccion No Ortogonal
Los vectores A y k se eligen de forma tal que satisfacen:
S=A+k (A.47)
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A su vez, el vector A se selecciona buscando que sea paralelo al vector de posicién d que
conecta los centroides de las celdas ( ). Esto permite evaluar dicha contribucién
ortogonal como':

Yy —Yp

A - (Vy) = |A] TR (A.48)

Ahora sélo resta evaluar la correccion de la no-ortogonalidad de alguna forma. Para hacer

esta correccion existen distintos métodos, los cuales se discuten brevemente a continuacion

[29, 35].

A.3.5.1. Método de la correccion minima

Se descompone el vector de superficie (S) de forma tal que el término de correccién en la
aporte la minima contribuciéon posible. Tomando ortogonales a A y k:
~d-S

A =_—_" A4
14 (A.49)

Con lo que k resulta:

d-S
k=S———-d A.50
14 (A.50)
Notese que a medida que la no-ortogonalidad aumenta la contribucién desde los nodos se

hace mas chica.

W
=

~@®
o
>l

Figura A.8.: Método de la correcciéon minina.

A.3.5.2. Método de la correccién ortogonal

Mantiene la misma contribuciéon de los nodos involucrados independiente de la no orto-

gonalidad ( ), se define al vector A:

d

A= —
d]

S| (A51)

"Esta contribucién ortogonal responde a la componente del gradiente en la direccién de d.
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De esta forma para k se tiene:

k=s- g (A.52)
d|

@
[l

Figura A.9.: Método de la correccién ortogonal.

A.3.5.3. Método de sobre-relajacion

Esta técnica pondera la influencia en los nodos involucrados de acuerdo al incremento de

la no-ortogonalidad:
d p
AN =—|S A.
=5 18| (A.53)

Es interesante ver que la version discretizada del término difusivo inicamente satisface
la propiedad de acotacién (boundedness property) en mallas ortogonales, es decir que el
enfoque de correccién afecta de manera contundente la acotacion de la solucion [28, 37].
En mallas con alto grado de no-ortogonalidad pueden aparecer soluciones no acotadas,
entonces si la preservacion de la acotaciéon es de mayor importancia que la precision
de la solucién, las correcciones de no ortogonalidad deben ser limitadas o descartadas

definitivamente y optar en lo posible por una construcciéon de la malla mas adecuada.

Todos los métodos que se mencionaron pueden ser aplicados a fin de evaluar el término
asociado a la correccion de la no-ortogonalidad, la diferencia de aplicar uno u otro tiene

consecuencias en su precision y estabilidad de acuerdo a la no-ortogonalidad de la malla
[29].

Finalmente, la forma discreta del término difusivo resulta:

Yy —Yp

+k- (Vo) (A.54)

Donde A y k quedan determinados de acuerdo a alguna de las metodologias expuestas
( , , ) v el gradiente en la cara de la celda de la propiedad

transportada puede ser interpolado por ejemplo utilizando el esquema centrado:

0= (1= py) (T + i (V) (459
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Y en general:

(Vap)y = (1 =T) (Vo) + T (V) (A.56)

A.3.6. Término fuente

El término fuente puede ser en general una funcién de la variable transportada (p.e, en
el caso de la ecuacién de las especies el término de produccién/consumo de las mismas
es funcién de su concentracién). Cabe notar que cualquier término que aparezca en una
ecuacién de gobierno que no pueda ser expresado como convectivo, difusivo o temporal
puede ser tratado como término fuente [29]. Es importante tener presente el impacto de
la discretizacién seleccionada para los términos fuentes con respecto a los otros términos
de la ecuacion tanto en la acotaciéon como en la precision de la soluciéon. Existen distintas

metodologias para tratar los términos fuentes [13, 25]. openfoam'” ofrece 3 alternativas:

» Tratamiento Explicito: Se especifica al término fuente como un valor que se ha
calculado de algin modo y entra de forma explicita dentro de la ecuacién como una

contribucion al vector del lado derecho.

= Tratamiento implicito: el término fuente se integra sobre el dominio y se evaltia de

forma implicita (es decir con la ecuacién que lo contiene).

» Tratamiento implicito/explicito: El tratamiento implicito de los términos fuentes
afecta los coeficientes de la matriz resultante de la discretizacion, incrementando o
reduciendo su dominancia diagonal. Si se reduce la dominancia diagonal de dicha
matriz, se puede afectar la estabilidad del método iterativo seleccionado para solu-
cionar el sistema. Dado este inconveniente, openfoam' ofrece un procedimiento de
discretizacion mixto, el cual trata a los términos fuentes de forma implicita si los

coeficientes (ay;) satisfacen:
aj > 0 <A57)

Es decir no son negativos, de lo contrario los trata de forma explicita.

A.3.6.1. Tratamiento implicito de los términos fuentes

De acuerdo a lo expresado en la seccién anterior y recordando que en la se defini6

que el término fuente puede expresarse en la formas:

Utilizando lo expuesto en ( ), la discretizacion del término fuente resulta:
/ (St + 8) AV = S, Vabp + 5,V (A.59)
v
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En la secciéon donde se abordan los métodos de soluciéon a los sistemas de ecuaciones
provenientes de la discretizacion ( ), se ampliard un poco mas la importancia del

tratamiento implicito de los términos fuentes de acuerdo a lo expuesto por Jasak [29].

A.3.7. Evaluacion de los gradientes.

Los gradientes resultan ser términos explicitos y pueden ser evaluados empleando dife-
rentes tipos de técnicas. En la se expuso el esquema de discretizacion central
upwinded, y se observo que la utilizacion de dicho esquema requiere la evaluacion del gra-
diente en cada celda. Aqui se expondran las distintas técnicas actualmente implementadas

™ . . . .
dentro de openfoam™ que permiten dicha estimacion.

A.3.7.1. Enfoque gaussiano

El primer método susceptible acorde a lo expuesto hasta el momento, es utilizar el teorema
de Gauss para convertir un término que involucre el gradiente de una integral de volumen

a una integral de superficie ( E

/vw)d\/:/wds
2 s (A.60)
= Si;
?

Al utilizar el esquema centrado para interpolar a 1), el gradiente resulta ser constante

sobre la celda, con lo que:

V()pV,= Zf: ey (A.61)
Entonces el gradiente en el centroide de la celda resulta:

V), = le; Sty (A.62)

Para obtener 1); se puede utilizar por ejemplo, el esquema central o alguno de los expuestos

en la

A.3.7.2. Método de los minimos cuadrados

Este método se basa en tres ideas fundamentales [33]:

1. El valor en un punto P puede ser extrapolado a un punto vecino N usando el

gradiente en P.

2. El valor extrapolado a N puede ser comparado con el valor verdadero en N, y por

lo tanto se puede estimar el error.
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3. Si se minimiza el cuadrado de los errores ponderados en todos los puntos vecinos de

P con respecto al gradiente, entonces la aproximacion del gradiente sera de buena
calidad.

Definiendo al tensor G:
G =)> wjdd (A.63)
donde d es el vector posicion entre Py N, y la funciéon de ponderacion es definida como:
Wy = — (A.64)
El gradiente en P puede ser evaluado:

V@) =2 wiG " d(¥y—¢,) (A.65)

A.3.7.3. Coémputo del gradiente normal a la cara de la celda (Reconstruccién)

En algunas ocasiones se requiere evaluar el componente normal del gradiente entre dos
celdas adyacentes. Dicho componente resulta [19, 29, 33]:
Yy —¢
StV (¢); = [Si] % (A.66)
Notese que esta expresion resulta analoga a la que se utiliza para evaluar el gradiente en la
cara en los términos difusivos. Dicha aproximacion es de segundo orden para mallas orto-
gonales, en el caso de mallas no ortogonales es necesario introducir correcciones y aplicar

esquemas de interpolaciéon con mayor grado de elaboracién (ver y ).

A.3.7.4. Limitadores para el gradiente

Un problema recurrente es que algunos esquemas numéricos violan la propiedad de aco-
tacion, lo cual da lugar a soluciones no fisicas y a la aparicién de oscilaciones en las
soluciones numeéricas, esto presenta un impacto de particular importancia en zonas donde
se esperan altos gradientes (p.e, en la vecindad de las ondas de choque)[23]. Una alterna-
tiva para contribuir a la acotacién y evitar la apariciéon de dichas oscilaciones espurias en
el campo reconstruido de alguna propiedad transportada, es utilizar la técnica conocida
como limitacion del gradiente (gradient limiter). Esta técnica se basa en el principio
de monotonicidad, limitando el valor del gradiente que se utiliza para reconstruir los

valores de los campos en las regiones contiguas a la cara de la celda.

Para llevar a cabo la limitacion del gradiente existen distintas técnicas: limitadores estan-
dar, limitadores multidimensionales o funciones limitadoras. Tanto la técnica de limita-

dores estandar como la multidimensional se encuentran en una subclase que se conoce en
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la literatura como métodos no diferenciables (non-differentiable form), dado que se basan
en limitar el gradiente empleando los valores maximo y minimo de las celdas adyacentes
sin aplicar ningun tipo de funcién de suavizado. Por otro lado, las funcione limitadoras
del tipo diferenciable utilizan una funcién suave que impone la monotonicidad. Aqui se
expondra tnicamente la técnica de limitacion estandar y se hard una breve referencia a

la técnica multidimensional.

Las técnicas de limitacién pueden ser aplicadas con respecto a los valores determinados
en las caras o a los valores nodales, sin embargo al utilizar los valores en el centro de la
celda (nodos) se reducen los efectos disipativos [36]. Considérese un campo reconstruido

el cual presenta oscilaciones locales en alguna direccién s ( a):

<)

T
N3 P PN

Figura A.10.: Limitacion del gradiente: b) reconstruccién sin limitador ¢) reconstruccién
con limitador.

En mallas no estructuradas con el fin de reducir el nivel de oscilaciones del campo recons-
truido, es posible utilizar la funcién limitadora introducida por Barth y Jasperesen [¢] a
fin de limitar el gradiente utilizado para dicha reconstruccion. Esta funcién limitadora,
basicamente tienen en cuenta el médximo y minimo del campo tanto en la celda propietaria
como en la vecina, para posteriormente definir un factor escalar que limita el gradiente y
asi lograr que el campo reconstruido satisfaga la propiedad de acotacion. La técnica pro-

puesta por Barth y Jesperesen consiste en determinar un factor escalar W tal que limite

el gradiente utilizado para la reconstruccion:

Vipy =V, Vaby (A.67)

El objetivo es encontrar un valor ¥ con tal magnitud que prevenga la formacién de extre-

mos en el campo reconstruido [20]. La evaluaciéon de W propuesta por Barth y Jasperesen
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resulta [3, 20, 23]:
min | 1, W si Ay >0
\IJP = miny min( 1 ’lpmm B 'l/)P si A2 <0 <A68)
) A2
1 si AQ =0
donde Ay 1), i V V. €stan dados por:
Ay = sign {(Veh) - de} | (V) - | + o} (A.680)
77bmax = max (¢P7 maXN/l:bN) (A68b)
¢min = min (¢P7 mianN) (A68C)

Aqui A es el producto entre el gradiente y el vector posicién de la cara intercelda con
respecto al centroide de la celda propietaria, w,, resulta ser la precision de la computadora
y se introduce en la con la finalidad de evitar que aparezcan valores muy chicos.
En la .b se puede observar un campo el cual se ha hecho la reconstruccion sin
la utilizaciéon de ningtn tipo de funcién limitadora y en la .c se observa el efecto
del limitador”. En el caso multidimensional se aplica el factor limitador por separado en
la direccion de cada cara involucrada en el calculo, por el contrario en el caso estandar se

aplica el limitador a cada una de las componente del gradiente [31].

A.3.8. Esquemas de integracién temporal

Hasta ahora se hablo de como tratar a cada uno de los términos de la ecuacién de trans-
porte genérica ( ), pero no se ha introducido la forma de realizar la integracién en

el tiempo. Partiendo de la

t+AL d
/t {dt/g,m,bdQJr/m (pUsp) -ndéQ—/m (pDv¢)-nd59}dt

_ /ttw {/QS(zp)dQ}dt

8Cabe notar que el objetivo de este tipo de limitacién es similar al que se realiza al utilizar esquemas
de interpolacién TVD.

(A.69)
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Reemplazando en la las aproximaciones propuestas en las secciones anteriores
para el término convectivo, difusivo, fuente ( , y ) v suponiendo

que el volumen de control no cambia en el tiempo”:

t[HN{(glwwﬂ

Vot Doty — > (pD), S (V¢)f} d
/

P f

(A.70)
t+At

:/ (S, Vb, + S,V e
t

Se llega a lo que se conoce como forma semi-discretizada de la ecuacion de transporte
[22, 29]. Existen varias formas de tratar tanto las integrales temporales como la variacién
temporal de cada uno de los términos en la . Denotando por f (,1 (x,t)) a todos

los términos espaciales, la se puede escribir en la siguiente forma compacta [30]:

Vp /t Hm{(; (mb)) }dt = /t Mtf (t, e (x,t))dt (A.71)

Integrando el miembro derecho de

t+At
V(o =) = [ pe ) dr (A7)

Aqui n y n — 1, representan respectivamente el valor en el nuevo paso de tiempo y en
el anterior. En este punto lo tinico que resta es definir la aproximacion para evaluar al
miembro derecho en la , para lo cual existen diferentes alternativas. En lo que

sigue se expondran tres de las formas habituales dentro de openfoam™".
= Método de Euler Explicito

Se aproxima el miembro derecho de la en la siguiente forma [30]:

/tt+ tf (t9 (x, 1)) dt = f (£, (x,£771)) At (A.73)

La integracion se lleva a cabo de manera explicita utilizando los valores del paso de
tiempo anterior (en el primer paso de tiempo se usan las condiciones iniciales), al
ser explicito no requiere la soluciéon de ningtn sistema de ecuaciones, pero presenta
restricciones en la seleccion del paso de tiempo. Resulta ser estable para valores

del nimero de Courant menores a 0.5 [14, 22, 28], el nimero de Courant dentro de

9Al suponer que el volumen de control no cambia en el tiempo, utilizando el teorema del transporte

d
de Reynolds se verifica: % Jo fAV = [, %de
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openfoam™" estd definido'’ [29] :

U;d
Co = A.74
T A (A.74)
De forma que dada una malla, se debera buscar un paso de tiempo tal que:
Ued 1
< A.75
Al T2 (A.75)

Este esquema de integracion temporal resulta ser el mas sencillo y al realizar la
expansion en serie de Taylor es facil comprobar que es de primer orden de precision
[28]. Sin embargo presenta la restriccién indicada por el nimero de Courant, esta
restriccion se hace més evidente en problemas rigidos (stiff) donde por lo general
existen varias escalas temporales involucradas, lo cual implica que se requiera em-
plear pasos de tiempo muy cortos. Este tipo de restricciones se evitan utilizando
métodos de integracion temporal implicitos los cuales resultan incondicionalmente

estables bajo ciertas condiciones [1, 22, 23, 28, 39].
= Método de Euler implicito

Utilizando este método, el miembro derecho de la es aproximado en la

siguiente forma [30]:

t+At
/t b (5, 8)) dt = f (13 (x, 7)) At (A.76)

Es decir que se evaliian los términos espaciales en f (¢, (x,t)) utilizando los valores
de 1) correspondientes al paso de tiempo n, los cuales se obtienen de resolver un
sistema de ecuaciones [28, 39]. El método resulta incondicionalmente estable en
la medida que no se encuentren involucrados términos fuente del tipo stiff en la
ecuacion a tratar, es decir que no presenta problemas de inestabilidad ante pasos de
tiempo largos (caso contrario al método de Euler explicito). Al igual que el método

de Euler explicito también es de primer orden de precision [25].
= Método de Crank-Nicholson

Este esquema de integracion temporal supone una variacion lineal en el tiempo para

f 4 (%, 1)) [29] -

/tt+ (o (1)) df = S (b () + Fw )] A (ATT)

Requiere la evaluacion de los términos espaciales tanto en el paso de tiempo n co-
mo en n — 1. Al igual que el esquema de Euler implicito involucra la soluciéon de

un sistema algebraico, es de segundo orden de precision, también resulta incondi-

10Gatisfacer el nimero de Courant (también conocido como condicién CFL) es condicién necesaria
pero no suficiente para garantizar la convergencia del método.
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cionalmente estable, pero no garantiza que se satisfaga la propiedad de acotacion
[28].

Resulta interesante observar que los esquemas de integracion temporal pueden ser escritos

en forma compacta:

/f tf (tp (x, 1)) dt = (1= O)f (.9 (x,£77")) At + CF (3 (x,17)) At (A.78)

Donde C, toma un valor apropiado dependiendo del esquema de integracion que sea

seleccionado, por ejemplo, para el método de Euler implicito C = 1.

A.4. Meétodos de solucion a los sistemas de ecuaciones

provenientes de la discretizacion

En las secciones anteriores se definié como tratar en forma discreta a cada uno de los
términos involucrados en la ecuacién de transporte genérica ( ), el resultado de la

discretizacion puede ser escrito como [19, 28, 29]:

a "+ an = R, (A.79)

donde a, y ax representan respectivamente las contribuciones de las celdas propietarias
y vecinas, en consecuencia, se tiene tantas ecuaciones como el producto del ntimero de
celdas por la cantidad de variables dependientes. En general la representacion discreta del

sistema de ecuaciones puede ser escrita en forma matricial:
Alp =R (A.80)

donde [A] es una matriz dispersa'' cuya diagonal corresponde a las contribuciones de ¥ p
y los coeficientes fuera de la diagonal corresponden a las contribuciones de 1) ,. En este
caso 1 representa al vector columna de variables dependientes y R el vector de términos
fuente. La matriz [A] a su vez puede ser descompuesta en dos matrices [D] y [N], donde
[D] contiene los coeficientes de la diagonal y [N] los coeficientes fuera de la diagonal. Este
tipo de descomposicion permite optimizar la forma en que se aplican algunos algoritmos

de solucion.

Para resolver el sistema de ecuaciones ( ) se pueden utilizar ya sean métodos di-
rectos o iterativos. Los métodos directos resultan mas costosos dado que el ntimero de
operaciones aritméticas necesario para alcanzar la solucion es proporcional a las dimen-
siones del sistema de ecuaciones y por lo tanto al tamano de la malla, por lo que es

convencional preferir los métodos iterativos sobre los directos.

HUEntiéndase por matriz dispersa, una matriz en la cual la mayorfa de sus coeficientes son nulos.
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Los métodos iterativos parten de una solucion inicial la cual se corrige a medida que el
proceso iterativo evoluciona, dicho proceso iterativo se detiene una vez se satisface una
tolerancia preestablecida [23, 28, 39]. Actualmente en la versién oficial de openfoam""
distribuida por ESI tnicamente se cuenta con algoritmos de solucién del tipo iterativos,
mientras que en la versién extendida se han implementado también métodos del tipo
directo. Aqui no se dara una descripcion detallada de dichos algoritmos puesto que no

hace parte de los objetivos de este trabajo.

Los algoritmos de solucién deben ser seleccionados atendiendo a si la matriz del sistema
proveniente de la discretizacion es simétrica o asimétrica, lo que en general depende tanto
de la ecuacion que se esté considerando como de la malla que se utilice, por ejemplo
la ecuaciéon de Poisson para la presion resultante de la aplicacion del algortimo PISO
(ver ) al ser discretizada incluso en mallas no estructuradas entrega una matriz
simétrica, por el contrario las ecuaciones del tipo conveccion-difusiéon generan matrices
que pueden o no ser simétricas [28]. En la literatura concerniente a métodos iterativos
para sistemas lineales dispersos existen diferentes algoritmos para llevar a cabo dicho
procedimiento de solucién [7], dentro de la versién de openfoam™ utilizada aqui estan

implementados los siguientes métodos iterativos'” [32]:
= Método del gradiente conjugado precondicionado (PCG).
» Método del gradiente biconjugado precondicionado (PBiCG).
» Método multimalla (Generalised geometric-algebraic multi-grid (GAMG)).
= Algoritmo diagonal.
= Solvers con suavizador (Smooth solver).

Los métodos precondicionados, como es de esperarse hacen uso de un precondicionador con
el fin de mejorar la velocidad de convergencia [28]. El método PCG se utiliza para matrices

simétricas y el PBiCG para matrices asimétricas, los precondicionadores disponibles son:

» Cholesky incompleto (DIC)

Cholesky incompleto rapido

Factorizacion LU incompleta (DILU)
GAMG

Diagonal

Los precondicionadores también deben seleccionarse atendiendo a si la matriz a tratar
es simétrica o no, por ejemplo, el precondicionador Cholesky incompleto se utiliza para
matrices simétricas y el DILU para asimétricas. En cuanto a los solvers con suavizador,

los suavizadores disponibles se listan a continuacién:

12 Actualmente en la versién de openfoam 1.6.ext se ha implementado una nueva clase para el manejo
de las matrices que permite la implementacion de solvers completamente acoplados, esto dio origen a la
implementacion de nuevos algoritmos de solucién para los sistemas algebraicos, sin embargo aqui sélo se
mencionaron los solvers iterativos, debido a que resultan ser los pertinentes a los fines de la presente tesis.
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» Gauss-Seidel
= Cholesky incompleto (DIC)
» Cholesky incompleto con Gauss-Seidel (DICgaussSeidel)

Al igual que en el caso de los precondicionadores, los suavizadores también se pueden
distinguir entre los que aplican para casos de matrices simétricas, por ejemplo tanto el

DIC como el DICgaussSeidel son para matrices simétricas.

Una de las caracteristicas que requieren los algoritmos iterativos es que la matriz sea diago-
nalmente dominante. La discretizacion de la parte lineal de los términos fuente ( )
estd intrinsecamente relacionada con dicha dominancia diagonal, si S, < 0 la contribucién
entra directamente en la diagonal de la matriz del sistema, por lo tanto incrementa la do-
minancia diagonal; en el caso contrario S, > 0 la dominancia diagonal se ve disminuida.
Por lo tanto, en lo posible resulta conveniente para S, > 0 incluir la contribuciéon de forma
explicita dentro del vector de términos fuentes para no afectar la dominancia diagonal de

la matriz.

Para concluir con lo expuesto en esta seccién, resta por decir que la eleccion del método
iterativo de soluciéon apropiado es de suma importancia desde muchos aspectos, puesto
que tiene un impacto contundente en el costo computacional debido a que el desempeno
del mismo dependera de las caracteristicas de la matriz que se esté tratando. Notese que
en la actualidad los métodos iterativos siguen siendo la opcién mas adecuada cuando se
trata con mallas con gran cantidad de celdas [35]. Dado que no es uno de los objetivos
de esta tesis el analizar en detalle las caracteristicas de los distintos métodos de solucion
implementados dentro de openfoam™, se sugiere consultar las referencias [7, 23, 34] para

obtener detalles relacionados con este topico.

A.5. Algoritmo PISO

Por lo general las ecuaciones que gobiernan la mecanica de fluidos se encuentran acopladas
via distintas variables. Por ejemplo las ecuaciones de Navier-Stokes para flujos a veloci-
dades supersonicas presentan un fuerte acoplamiento entre la presion y la velocidad. Por
el contrario a la combustién de baja velocidad (M < 0.3) donde el acoplamiento presién-
velocidad es débil, y los efectos de compresibilidad provienen de los fuertes gradientes de
temperatura presentes. Aqui se presenta el algoritmo de solucién PISO (pressure implicit
with splitting of operators) el cual es una técnica no iterativa para resolver el acoplamiento

presion-velocidad con las ecuaciones a nivel discreto.

En los capitulos 2 y 3 se introducen las respectivas ecuaciones para los fenémenos consi-
derados en este trabajo, no obstante, para realizar el andlisis pertinente a esta seccién, se

utilizara el sistema de ecuaciones derivado en la al remplazar ¢ = [ 1 U e }
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en la ecuacion de transporte genérica ( E
dp
—+ V- (pU)=0 (A.81)
ot
0
5; (PU) + V- (pUU) = pg + V-a (A.82)
0
5 (pe) + V- (pUe) = pg-U+ V- (g : U) —V.q+pQ (A.83)

Al abordar la solucién de este sistema de ecuaciones, tradicionalmente se cuenta con dos
enfoques dependiendo las variables primitivas seleccionadas, entendiéndose por variables
primitivas a las que se obtienen directamente de resolver las distintas ecuaciones de trans-
porte involucradas. Dependiendo de si una de las variables primitivas es la densidad o la
presion, los métodos clasicos se han denominado métodos basados en presiéon y basa-
dos en densidad. A su vez, los métodos de soluciéon también pueden ser clasificados en
métodos acoplados y segregados, los métodos acoplados resuelven el sistema de ecua-
ciones de forma acoplada, este tipo de metodologias son costosas computacionalmente y
en ocasiones pueden llegar a ser inviables, cuando el grado de discretizacion necesario en
la malla es muy alto. Por otro lado aparecen los métodos segregados los cuales resuelven
las ecuaciones en forma secuencial, componente por componente en el caso vectorial (p.e,

ecuacién de momento).

En el sistema de ecuaciones - , se tiene una ecuaciéon de transporte para la
densidad, para cada componente de la velocidad y para la variable energética considerada,
sin embargo, la presion no cuenta con una ecuaciéon de transporte independiente, lo cual,
en el caso incompresible dificulta su obtencion ya que desaparece la ecuacion de la energia
y la ecuacion de estado deja de ser aplicable [35, 39]. En el caso compresible se puede
utilizar la ecuacién de estado para obtener la presion, o existe la forma alternativa aplicable
tanto al caso incompresible como compresible, de derivar una ecuacién independiente para
la presién a partir de las ecuaciones de momento y continuidad. En esta metodologia se
basan gran variedad de métodos que originalmente fueron desarrollados para tratar las
ecuaciones de Navier-Stokes incompresibles, como por ejemplo, el método SIMPLE (Semi-
Implicit Method for Pressure-Linnked Equations) introducido por Patankar y Spalding [5],
el SIMPLER (SIMPLE revised) [18], el SIMPLEC (SIMPLE consistent) [0] y el método
PISO [38] entre otros.

Todos estos métodos se pueden ver como algoritmos del tipo prediccién-correccion, puesto
que parten de valores estimados y corrigen la soluciéon a medida que el proceso de célculo

se desarrolla con la finalidad de que ésta satisfaga de forma simultanea a las ecuaciones
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de momento y continuidad.

Haciendo un breve recuento de lo expuesto hasta el momento, la utilizacion de un método
basado en densidad, evita la necesidad de derivar una ecuacién para la presién y tener
que desarrollar un método de célculo que garantice se cumpla la ecuacion de continuidad,
sin embargo ha sido demostrado que los métodos basados en densidad en el limite de la
compresibilidad (M < 0.3) fallan dado que la presion tiende a ser independiente de la
densidad y por lo tanto la ecuacion de estado que relaciona a dichas variables deja de
ser aplicable. De aqui, que los métodos basados en presién sean preferidos en régimen
incompresible. A su vez estos métodos son susceptibles de ser extendidos al régimen
compresible, para lo cual se hace necesario considerar tanto a la ecuacion de estado como
a la de la energia, puesto que estas ecuaciones permiten acoplar entre si a la densidad,

presién y temperatura [35, 38, 39].

Retomando las ecuaciones de Navier-Stokes ( - ), remplazando el tensor
de tensiones, asumiendo fluido Newtoniano, utilizando la ley de Fourier para evaluar el
flujo de calor por conduccion y despreciando la fuerza volumétrica, se puede escribir:

Ip

5tV (U) =0 (A.84)

aat (pU) + V- (pUU) = V- (1 (VU + (VU)T)) = -V (p + g,uV : U> (A.85)

9 (pe) + V- (pUe) — V- (AVT) = — V- (pU) — V- (;M (V. U) U)

ot (A.86)

+ V- (1 (VU+(VU)") - U) +pQ

Ademas, considerando el comportamiento de un gas perfecto, la ecuacion de estado resulta:

p=pRT = py~" (A.87)

donde 9 es la compresibilidad del gas, dada por:

1
_ A.
Y= (A83)
La ecuacién de momento en forma semi-discreta resulta:
a, Uy =H(U) - Vp (A.89)
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De donde:

U, = (a)"' (H(U) ~ Vp) (A.90)

p

Aqui se introduce el operador H (U), dicho operador discreto contiene dos contribucio-
nes, una debida al transporte puro (flujos convectivos y difusivos de momento) y otra

proveniente de los términos fuente de la ecuaciéon de momento:
H(U) =R, - ) anyy (A.91)

A su vez R, contiene la contribucién del término inestacionario y cualquier otra que pueda

ser tratada como término fuente:

Un—l

R,=Ro+ — A.92
Atendiendo a que la ecuacion de estado puede ser escrita:

p=py (A.93)
la variacién temporal de la densidad se puede escribir como:

dp 0

— == A.94

5 = 5; PY) (A.94)

El término en la ecuacién de continuidad que involucra la divergencia del producto

velocidad-densidad puede ser expresado:

V- (pU) = V- (p(ay) " H(U)) = V- (p(a,) " V) (A.95)
Ahora escribiendo al primer término del segundo miembro en la en forma de un
término convectivo (de acuerdo a lo expuesto en )

V- (p(a) " H(U)) = V- (vp(a,) " H(U))

A.96
=V- (Fpp) ( )

donde F}, es el flujo convectivo que tiene en cuenta los efectos de la presion, al cual se le

denominara en este trabajo como flujo convectivo de presion, y estd dado por:
-1
Fy =1 (ap)” H(U) (A.97)

Utilizando desde la a la en la ecuacion de continuidad ( ) se

logra obtener una ecuacion independiente para la presion:

o (WD) + V- (Fyp) ~ V- (p(a) ™ W) =0 (4.98)
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Notese que utilizando el esquema centrado, es decir asumiendo una variacion lineal los

coeficientes a, y an estan dados por: ( ):
. — Zf fof
g Vo
1- T
anN = f Sf
Vo
N
fac = ==
PN
Como se puede observar, la posee el formato de la ecuacién genérica ( ),

sin embargo en este caso el flujo convectivo de presion, no resulta ser un flujo en el
sentido descrito por la ecuaciéon de transporte genérica, es decir que no es un flujo de
volumen/masa. No obstante, la puede ser discretizada empleando las técnicas
descritas anteriormente para los términos convectivos, difusivos y temporales. Cabe notar
que en el limite de la compresibilidad la ecuacién para la presiéon presentada aqui se
reduce a su forma incompresible, lo cual en principio permitiria aplicarla tanto en régimen

compresible como incompresible [29].

Una vez definida la ecuacion para la presion y su discretizacion, a continuacion se presen-

tan los pasos a seguir para la aplicacién del algoritmo PISO [35, 38, 39].

1. Se usa el campo de presion disponible p* del paso anterior de correccion o temporal

para determinar los flujos.

2. Se resuelve la ecuacion discreta de momento en forma implicita utilizando las pre-
siones disponibles, esto entrega U*. Este paso se conoce como predictor del mo-

mento.

3. Se calcula la nueva presién p** por medio de la empleando el campo de

velocidad obtenido en el paso 2. Este paso se conoce como corrector de la presion.

4. Se determina la densidad utilizando la ecuacién de estado p = ¢¥p** (aqui también

puede ser usada la ecuacion de continuidad).

5. Se corrige la velocidad utilizando la ecuacién discreta de momento, donde para
determinar los flujos se utiliza el campo de presién corregido en el paso 4, aqui se
obtiene U™*.

6. La ecuacion de energia se escribe en forma implicita:

(At_p*>pe =G'(e") =AU+ J(U)+Q+ A7

n ,n

(A.99)

Aqui G’'(e) = {[B] —tr[B]e} representa los flujos convectivos y difusivos de energia sin
considerar la contribucién de los elementos centrales de la matriz B. El operador discreto
J (U*) corresponde a la versién discreta de los términos de calor y trabajo, y A al operador
divergencia discreto. En este paso se obtiene e* y en consecuencia 7™ puede ser evaluada
desde e* y U**.
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7. Si el criterio de convergencia no se satisface se regresa al paso 3 y se aplica un nuevo

paso de correccion de presion.
8. Se inicia de nuevo el proceso para un nuevo paso de tiempo.

Es importante notar que la ecuacion para la presion se desarrolld utilizando las ecuacio-
nes de momento y continuidad discretas, dado que hacerlo directamente desde sus formas
diferenciales, no garantizaria que sus términos fueran discretizados de forma consistente
con la discretizacion de los términos correspondientes en las ecuaciones utilizadas para
derivarla [38]. En consecuencia, la presién que se obtiene y las subsecuentes velocidades,
no satisfaceran de forma simultanea a las ecuaciones de conservacion de la masa y mo-
mento. Con la metodologia aqui adoptada se garantiza automaticamente que la ecuacion
de presion estara discretizada en forma consistente con la de las ecuaciones de las que

proviene [35].

Por 1ltimo es importante mencionar que la precision del algoritmo PISO es de segundo
orden para el esquema de dos etapas consecutivas y de tercer orden para el caso de tres
etapas [38]. Cabe notar que aqui se introdujo el método PISO de dos etapas, en el cual se
utiliza un tnico paso de prediccion para la energia sin ninguna correccion, no obstante,
existe la posibilidad de utilizar hasta 4 etapas de prediccion-correccion en el acoplamiento
presion-velocidad, las cuales involucran considerar un paso de correccion para la energia.

Una descripcion mas detallada de la base tedrica de este esquema se lleva a cabo en el

[958, 39,

A.5.1. EIl problema del tablero de ajedrez

El problema del tablero de ajedrez (checkerboard problem) como es conocido popularmen-
te, se refiere a la distribucion de presién obtenida al emplear el esquema de interpolacion

centrado junto con un arreglo de malla colocado.

Considérese la distribucion de presiones unidimensional mostrada en la , apli-

cando el esquema centrado, el gradiente de presion en P resulta:

_ PE—DPw
(Vp)p = DL (A.100)

Centrando la atencién en la ecuacién para la presion derivada en la seccién anterior
( ), la evaluacion del tercer término, el cual involucra la divergencia, requiere que
el gradiente de presion sea interpolado a las caras de las celdas a partir de los puntos
vecinos. Ahora, si se considera una celda adyacente, se requieren los puntos contiguos,
donde uno de estos puntos comparte informacién en ambas interpolaciones, y dado que
dependiendo de la celda considerada el vector de superficie estara orientado en sentido
opuesto, esto generara que se cancelen los coeficientes asociados a los puntos interpolados.
Por ende, en la molécula computacional para evaluar el laplaciano no se dispone de los

puntos inmediatamente adyacentes al nodo considerado, esto da origen a que aparezca la
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distribucion de presion tipo tablero de ajedrez, y deja expuesto que la causa de la misma
estd asociada directamente a los puntos seleccionados para almacenar los valores de la

presion y al esquema centrado utilizado para su interpolacion.

Vp

’\.
——
‘.____________
—

[ ]

|

|

|

|
1 o
1 * 1
caras de la celda Centro de la celda

Figura A.11.: Gradiente de presiéon unidimensional.

Para solucionar este problema existen distintas posibilidades, una de ellas es utilizar mallas
escalonadas, en las cuales se almacena la velocidad y la presién en distintos puntos [37];
otro enfoque es utilizar procedimientos especiales de interpolacién. Dentro de openfoam"
se utiliza el ultimo enfoque materializado en la interpolacion propuesta por Rhie y Chow,

con el cual la interpolacién resulta [2, 28, 35]:

- CE PN —DPpP
Ui = f:Up + (1 — f2)Uy + (ap); 'n In- (Vp)" — T (A.101)
donde (ap), corresponde al valor del coeficiente de la diagonal de la ecuacién de momento
interpolado en la cara y n es el vector unitario normal a la direccién de d. En la expresion
entre paréntesis de la se puede ver que aparecen dos formas distintas de evaluar

el gradiente, primero una en la que se utiliza el esquema centrado para interpolar :

(VD) ¥ = f2 (Vp), + (1 — f2) (VD)y (A.102)

Y la segunda, que corresponde a la evaluacién del gradiente normal a la cara (ésta se
puede ver como un término de correccion):
n-(Vp), = 2 Pe (A.103)
d]
Este tltimo término es introducido con la finalidad de remover el problema asociado a la
falta de los puntos de interpolacién inmediatamente adyacentes al punto en consideracion,

y de esta forma darle soporte compacto a la interpolacién de la presién [35].
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A.6. Condiciones de borde e iniciales

Cuando se elige un volumen de control, se estd seleccionando un conjunto finito de pun-
tos del continuo, el cual debe estar delimitado de alguna forma. El rol que cumplen las
condiciones de borde es imponer dichos limites, es decir que aislan al sistema bajo conside-
racion del ambiente externo aplicando condiciones apropiadas a las variables sobre dicho
contorno. La ubicaciéon y el tipo de condiciones de borde dependen del conocimiento que

se tenga respecto a las condiciones fisicas del flujo y su influencia en la solucién.

Las condiciones de borde se pueden dividir en numéricas y fisicas. Las condiciones
de borde numéricas a su vez se pueden clasificar en esenciales o del tipo Dirichlet
y naturales o del tipo Neumann; éstas pueden considerarse de caracter puramente
matematico. Las del tipo Dirichlet se refieren a la condiciéon en la cual se establece el

valor de la variable como un valor conocido o fijo en la frontera:
Y|sq =P(x) Vx e (A.104)

En contraste, las del tipo Neumann, se definen como condiciones en las cuales se fija el

gradiente de la variable en el contorno:
V- n|;, =¥(x) Vx e (A.105)

Este tipo de condiciéon de borde se conoce también como “condicién de flujo”, puesto que
corresponde a imponer el flujo de la variable en el contorno. Con respecto a la evaluacion
de los flujos convectivos y difusivos, los flujos convectivos requieren el valor de la variable
1, respectivamente los flujos difusivos el gradiente de la misma V1); en consecuencia, se
deben tener en cuenta las siguientes consideraciones para cada una de las condiciones de
borde descritas. En un contorno en el que se ha impuesto una condicién del tipo Dirichlet
se conoce 1, lo cual permite la evaluacion directa de los flujos convectivos, por el contrario,
en el caso de los flujos difusivos se requiere V1, donde dicho gradiente puede ser evaluado

de la siguiente forma[30)]:

|St|
|d.|

(S-V¢)sq =137 (% —bp — k- (Vo)) (A.100)

Aqui k es el vector que mide la no-ortogonalidad y d,, es el vector normal a la cara desde

el centroide de la celda ( ).

Para las condiciones de borde del tipo Neumann, se conoce el valor del gradiente V), y

para evaluar 1 se puede utiliza la siguiente extrapolacién [29]:

S
59
Donde m es el vector que mide la oblicuidad de la celda (ver ). El método descrito
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Figura A.12.: Celda en el contorno.

para evaluar Vi resulta ser de primer orden, de aqui que en general es preferible utilizar
mallas lo méas ortogonales posibles. Si para evaluar @ se utiliza su expansién en serie de

Taylor la precisién del método resulta ser de segundo orden [30].

Es de suma importancia el tener en cuenta que la correcta imposicion de las condiciones
de borde impacta de manera trascendental a la solucion que se desea obtener, esto quiere
decir, que una condicién de borde impuesta de forma incorrecta ocasionara que los resul-
tados no describan de forma adecuada el fenémeno fisico que se desea simular e incluso

puede llegar a causar inestabilidades numeéricas [29].

Dentro de openfoam™ se incluye una amplia gama de condiciones de borde, cada una de
ellas disenada para tratar distintos tipos de problemas. Esto brinda una gran versatilidad
al momento de seleccionar la adecuada para el caso que se desea abordar, también cabe
mencionar que de no contarse con la condiciéon adecuada, la misma puede implementarse.
En esta seccién se pretende dar una breve descripcion de las condiciones de borde que

para los fines de este trabajo fueron consideradas relevantes [3, 22, 3537, 40]:

» Entradas (inlets)

o (Caso compresible a baja velocidad: Se impone la temperatura, la velocidad del

flujo y por consistencia gradiente nulo de presién.

e Flujos supersonicos: se deben imponer condiciones sobre todas las variables

que estan involucradas en la simulacion p, U, T
» Salidas (outlets)

e (Caso Compresible a baja velocidad

Este tipo de condiciéon de borde se debe imponer de forma tal que se satisfaga
el balance global de masa en el volumen de control, para lo cual existen dos

formas distintas [29]:

o Se proyecta la distribucién de velocidad hacia el interior del dominio, dichas

velocidades se escalan de forma que satisfagan el balance de masa y por
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consistencia se impone gradiente nulo para la presién.

o Se impone la presién en el contorno y a la velocidad se le impone gradiente
nulo. Aqui la conservacién de masa se ve garantizada por medio de la

ecuacién para la presion ( , ).

» flujos a alta velocidad: la condiciéon impuesta no debe permitir ninguna reflexion

(ver Condiciones de campo lejano).

» Paredes (walls)

La imposicion de las condiciones de borde en un contorno donde existe una pared,
dependen del tipo de flujo que se considere, si se considera flujo inviscido la condi-
cién de pared se reduce a la condicién de deslizamiento (slip condition), en la
cual la componente normal de la velocidad es nula y la componente tangencial toma
el valor que le corresponda. FEn el caso viscoso, se impone la velocidad del contorno,
es decir que si la pared es estatica se impondra velocidad nula, de lo contrario debe

imponerse la velocidad de desplazamiento de la pared.
= Condiciones de simetria y periédicas

A continuacién se describen algunas de las condiciones que tienen en cuenta algin

tipo de simetria o periodicidad en el problema a resolver:
« Plano de simetria (symmetry plane)

Esta condicion implica que la componente normal de la variable sobre el con-
torno debe ser nula, las componentes paralelas al contorno deben ser proyecta-

das desde el interior del dominio hacia las caras que coinciden con el contorno.
e Condiciéon de borde ciclica

Existen algunos patrones de flujo que describen comportamiento periddico con
respecto a una o a multiples coordenadas, en estos casos es suficiente con mode-
lar una porcién del flujo la cual se ha determinado presenta un comportamiento
periédico. Este tipo de condicién de borde permite considerar dos contornos

que no se encuentran fisicamente conectados como si lo estuvieran.
« Condicién de borde tipo cuna (wedge)

Es una condicién de borde implementada dentro de openfoam’™ que permite
simular problemas con simetria axial mediante una porcién del dominio. Por
ejemplo en el caso del flujo sobre un cuerpo romo a angulo de ataque nulo,
es posible modelar el problema como una seccién tipo cuna especificando la

condicion wedge sobre los contornos laterales de la cuna.
» Condiciones de campo lejano (far field conditions)

Son condiciones de borde que pretenden simular el comportamiento de una frontera

que delimita al volumen de control de la corriente libre, lo cual implica tener en
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cuenta diferentes condiciones que recaen en la naturaleza de las ecuaciones que
gobiernan al tipo de flujo considerado. Esto resulta de particular importancia en la
simulacion de flujos compresibles supersénicos descritos por un sistema de ecuaciones
en derivadas parciales de tipo hiperbdlico. Debido a dicha naturaleza hiperbdlica,
las condiciones de borde que interactian con la corriente libre no deben admitir

ningun tipo de reflexion.

El sistema de ecuaciones de Navier-Stokes en el caso compresible, presenta tres ca-
racteristicas U + a, U — a y U, que pueden ser obtenidas resolviendo un problema
de autovalores de la matriz Jacobiana del sistema. Supdéngase que (U > a), en este
caso todas las ondas viajan en la misma direcciéon, mientras que en el caso sub-
sénico donde (U < a) dos viajan en la direccion del flujo y la otra (U —a) en la
direccion contraria, por lo tanto, es un requerimiento esencial que la imposicion de
las condiciones de borde sea consistente con la propagacion de dichas ondas. Esto
quiere decir, que si las ondas inciden en el dominio computacional, su regién de
dependencia se encuentra fuera del mismo, lo que implica que la informacion de la
que dependen no se encuentra disponible. Esto origina la necesidad de especificar
la informacion transportada por dichas ondas en contornos del dominio donde se

supone una entrada de flujo (inlets).

Por otro lado, para las ondas que viajan hacia afuera del dominio la region de
dependencia corresponde a dicho dominio, lo que quiere decir que no es necesario
imponer ningtn tipo de condicién sobre las variables de interés en dichos contornos
(outlets). Puesto que en el caso supersonico todas las ondas viajan en la misma
direccion, no debe existir ningin tipo de reflexién sobre el contorno de salida, y por
lo tanto no se admite ningtn tipo de condicion sobre las variables. Por esta razon se
implementan condiciones de borde del tipo absorbente que permiten la propagacion
de dichas ondas hacia el flujo libre o campo lejano. Este tipo de condiciones se
basan en la direccién de propagacién de las ondas y son ampliamente utilizadas
en la simulacién de flujos a alta velocidad [3, 41]. En openfoam™ se encuentran

implementadas las siguientes condiciones de borde que aplican dicho tipo de analisis:
« Transmisién de Ondas (wave Transmissive)

Esta condicién de borde crea una tendencia en el campo al que se aplica hacia el
valor impuesto en el campo lejano, mientras que el campo instantaneo toma un valor

consistente con la caracteristica saliente.
e Flujo libre supersénico

Transmite las ondas de choque oblicuas a los alrededores. Cabe notar que esta
condiciéon presenta problemas cuando las ondas de choque se aproximan a ondas

casi normales al contorno [31].

» Condicién vacia (empty)
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Esta condiciéon de borde propia de openfoam'", fue disefiada especialmente para ser
impuesta a un contorno de forma tal que en la direcciéon del mismo no se determine
la solucion de ninguna de las variables involucradas. Esto quiere decir, que por medio
de la aplicacion de esta condicién se puede simular un problema unidimensional o

bidimensional, aunque la malla esté definida de forma tridimensional.

En lo que respecta a las condiciones de borde a imponer a las variables asociadas con los
modelos de turbulencia, en la entrada del flujo se debe fijar el valor de las mismas. A la
salida se impone gradiente nulo y sobre las paredes el tratamiento depende del modelo

considerado y de si es aplicable o no una ley de pared [29].

Cabe hacer notar que en el caso de un outlet en el cual se espera flujo completamente
supersonico, bastard con imponer condicion de gradiente nulo en vista de que todas las
ondas viajaran en la direccion de salida; por el contrario si en la salida existiese una mezcla
de flujo supersénico y subsonico, se hard necesario imponer condicinones del tipo wave

transmissive a fin de garantizar la no reflexién de ondas sobre dicho contorno.

Finalmente las condiciones iniciales apareceran o no dependiendo de si el problema consi-
derado es inestacionario o no. En este trabajo se consideran las ecuaciones de transporte
reteniendo sus términos temporales, aunque no se estudian las soluciones transitorias, se
requiere de condiciones iniciales para cada uno de los campos involucrados. Las condicio-
nes iniciales responden a la situacién fisica de las variables al momento en que se inicia
la simulacién, en ocasiones es practica usual el utilizar métodos de bajo orden (flujo po-

tencial) para determinar los campos que seran utilizados luego como condiciones iniciales

[23].

- - - 7 - M
A.7. Discretizacién las ecuaciones en openfoam’

De acuerdo a la expuesto en las secciones anteriores, openfoam’ implementa un método
de alto nivel para tratar la discretizacién de las ecuaciones. En esta seccion se pretende
dar una breve introduccién al mismo. Dicho procedimiento se considera crucial puesto que

relaciona de forma clara las ecuaciones de gobierno con su contraparte computacional.

A.7.1. Escritura de las ecuaciones

Una de las caracteristicas mds atractivas de openfoam™ es la programacién de alto nivel
que utiliza, uno de los aspectos mas interesantes es lo que sus creadores denominaron
equation mimic. La cual a los fines de este trabajo se traducird como mimica de la
ecuacion. La mimica de la ecuacién es la forma en la cual se escriben las ecuaciones de
gobierno dentro del software, esta forma de escritura implementa todas las técnicas de

discretizacion y solucion introducidas en secciones anteriores. Resulta conveniente utilizar
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la ecuacién de la conservacién de momento para el caso viscoso e incompresible con la

finalidad de introducir este concepto.

ou

g + V. (UU) - V. (VVU) = V-pp (A108)
En la , Pp es la presion normalizada por la densidad y v es el coeficiente de vis-
cosidad cinemética. En openfoam' esta ecuacién se puede escribir en la forma mostrada,

en el

fvVectorMatrix UEqn

fvm : : ddt (U)
+ fvm::div(phi, U)
— fvm::laplacian (nu, U)
)
solve (UEqn = —fvc::grad(p));

Codigo A.1: Ecuacion de momento para un fluido viscoso e incompresible escrita dentro

N
de openfoam’

Aqui resulta interesante detenerse un momento y analizar la clara correspondencia entre

la ecuacién de gobierno y su implementacion :

ou
. ddt
5 (U)

» V. (UU) — div(phi,U)
» V. (vVU) — laplacian(nu,U)
- Vo, grad(p)

Como se observa, openfoam'" implementa en forma muy conveniente los operadores prime-
ra derivada temporal, divergencia, laplaciano'" y gradiente a nivel discreto ”. Se identifican
también las palabras reservadas fvVectorMatrix, fvm, fvc y solve. En lo que respecta
a la palabra reservada fvVectorMatrix ésta representa a un objeto de la clase fvMatrix
el cual se encarga de ensamblar la matriz que representa a la ecuacion de momento en
forma discreta, donde es importante tener en cuenta que en virtud de la naturaleza vec-
torial de la ecuacién diferencial de momento ésta también serd representada en forma

vectorial a nivel discreto, en consecuencia la matriz ensamblada al utilizar dicho objeto

13 Aqui phi representa al flujo convectivo (ver ).

4Es importante hacer notar que la implementacién del laplaciano corresponde a V- (vVU), lo que
en el caso de v constante se reduce efectivamente al laplaciano propiamente dicho (Z/VZU), sin embargo
la implementacién de este operador dentro de openfoam' no esta restringida al caso v constante. Esto
quiere decir que puede ser utilizado incluso en los casos donde este coeficiente no resulta constante.

15 Aqui se mencionan sélo algunos de los operadores disponibles, para mas detalles ver [33]

150




. . .7 . ™
A.7 Discretizacion las ecuaciones en openfoam

tendra en cuenta a tantos componentes de la velocidad como se hayan dispuesto en la

dimensionalidad del problema.

Las espacios de nombres fvm y fvc hacen referencia respectivamente a finite volume
method y finite volume calculus, puntualmente fvm define objetos que permiten dis-
cretizar de forma implicita a los diferentes operadores (gradiente, divergencia, laplaciano,
rotacional,etc), es decir que al utilizar miembros de esta clase su contribucién ira direc-
tamente a la matriz del sistema. Por otro lado fvc discretiza los operadores de forma

explicita, con lo cual su contribucién se vera reflejada en el vector de términos fuentes.

Finalmente el objeto solve de la clase fvMatrix soluciona al sistema de ecuaciones pro-
veniente de la discretizacion utilizando para esto el método de soluciéon seleccionado en
tiempo de ejecucién (ver ). Sim embargo, la programacién de alto nivel presente
en openfoam’ mno termina aqui, otro punto a destacar es que los distintos esquemas de
discretizacion para cada uno de los términos de las ecuaciones de gobierno pueden ser
seleccionados también en tiempo de ejecucion y de forma individual, es decir que brinda
la posibilidad de elegir el esquema de discretizacion mas apropiado de acuerdo a la na-
turaleza del problema a resolver y al término considerado sin la necesidad de efectuar de

nuevo el proceso de compilacion.

A.7.2. Seleccién de los esquemas de discretizaciéon

La forma en que se seleccionan los esquemas de discretizacién se introduce tomando de
nuevo como referencia la . De acuerdo a su version discreta y atendiendo a lo
expuesto en la , el término temporal, convectivo y difusivo se discretizan de forma
implicita y el gradiente de presiéon de forma explicita. De acuerdo a esto, una seleccion

valida de esquemas de discretizacién para esta ecuacion se observa en la Lista de entrada

A2.

ddtSchemes
{

default Euler;

}

gradSchemes

{

default Gauss linear;

grad(p) cellLimited Gauss linear 1;

}

divSchemes

{

default none;

div(phi,U) Gauss linear;
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laplacianSchemes

{

default none;

laplacian (nu,U) Gauss linear corrected;

}

Lista de entrada A.2: Esquemas de discretizacion para la ecuaciéon de momento

Lo primero que se observa es la seleccion del esquema de discretizacion temporal, el cual
en este caso corresponde al esquema de Euler implicito. Nétese que para su definicion se
utiliza la palabra default lo que quiere decir que para todos los términos temporales de las
ecuaciones consideradas se utiliza el mismo esquema de avance temporal (la seleccién de
los esquemas se puede hacer de forma independiente escribiendo el término de la ecuacion
y frente a éste el esquema a utilizar). Tal como se puede ver, en este caso el esquema por
defecto para tratar cualquier gradiente serd el esquema lineal (centrado), sin embargo, el
gradiente de presion se evaliia utilizando el esquema centrado aplicando limitacion en el

sentido expresado en la

En la discretizacion de los términos convectivos aparece la palabra none esto quiere decir
que se deben proporcionar los esquemas de discretizacion para cada uno de los términos
convectivos de cada una de las ecuaciones (es decir no se proporciona un esquema por
defecto). Puesto que en este caso sélo se requiere discretizar al término V- (UU), tnica-
mente aparecera la seleccion del esquema para dicho término. Finalmente, la seleccién de
los esquemas de discretizacion para los términos difusivos resulta similar a las descritas

hasta el momento.

A.7.3. Seleccion de los métodos de solucion y configuracion del
algoritmo PISO

Tal como se describi6 en ( ), openfoam™" cuenta con distintos métodos iterativos
para la solucion del sistema de ecuaciones proveniente de la discretizacion, esto permite
seleccionar el més apropiado dependiendo del caso en cuestion. La forma de elegir dichos
métodos iterativos resulta analoga a la seleccion de los esquemas de discretizacion. A fin
de introducir dicha metodologia de forma apropiada en esta ocasion se suma a la ecuacion
de momento ( ), la ecuacién para la presién para un flujo incompresible. La cual
resulta de tomar la divergencia a la ecuacion de momento y tener en cuenta la restriccion

cinematica impuesta por la ecuacién de continuidad (V-U = 0).

V2 ((a) " p) = V- ((a) " H(V)) (A.109)

Nétese que (a,) ' H (U) es el flujo convectivo. Como se puede ver en la discre-

tizacion de esta ecuacion involucra un término convectivo y uno difusivo, el cual por lo
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general se discretiza utilizando el esquema centrado. En este caso puesto que se consideran
dos ecuaciones una para las velocidades (ecuacién de momento) y otra para la presién, se
debe seleccionar el método de solucion para cada sistema discreto que representa a dichas
ecuaciones y la configuracién para el algoritmo PISO que resulte apropiada. Una seleccion

valida de dichos métodos de solucion se puede ver en Lista de entrada A.3.

solvers {
p
{
solver PCG;
preconditioner DIC;
tolerance le —05;
}
U
{
solver PBIiCG;
preconditioner DILU;
tolerance le—05;
};
}
PISO
{
nCorrectors 2;

nNonOrthogonalCorrectors 0;

Lista de entrada A.3: Seleccion de los algoritmos iterativos de solucion

De esta forma se selecciona para cada sistema discreto un método de solucién y un precon-
dicionador de los descritos en la , ademas se establece la tolerancia para el proceso
iterativo'”. También se puede observar que se seleccionaron dos pasos de correccién para

el algoritmo PISO y ningtn corrector de ortogonalidad.

I6],a, tolerancia impuesta estipula que al alcanzarse residuos de dicho orden el proceso iterativo de
solucién se dara por concluido.

153




Apéndice A Referencias

A.8. Unidades en openfoam™

El paquete de simulacion estéd disefiado para revisar la consistencia dimensional entre las
variables involucradas en el calculo. Soporta tanto el sistema de unidades internacional
(SI) como el anglosajéon (USCS). La definicién de la unidad asociada a una cantidad de la
cual previamente se ha definido su tipo (escalar, vector, tensor) se lleva a cabo por medio
de la declaracién del nombre de la variable seguida de un par de paréntesis rectos [| dentro
de los cuales se definen las potencias respectivas de las unidades involucradas, en donde el
orden de entrada (No) corresponde al mostrado en la y a su vez identifica a cada

una de las unidades béasicas que definen a la unidad de la propiedad en consideracion.

’ No \ Propiedad \ SI \ USCS ‘
1 Masa kg (kilogramo) Ibm (libra)
2 Longitud m (metro) ft (pie)
3 Time s (segundo)
4 Temperatura K (Kelvin) °R
5 | Cantidad de sustancia | Kmol (kilomol) | Ibmol (libramol)
6 Corriente A (Amperio)
7 | Intensidad luminosa Cd (candela)

Tabla A.3.: Unidades utilizadas en openfoam™

A modo de ejemplo a continuaciéon se muestran dos casos habituales:
1. Definir el conjunto de unidades a utilizar en un campo involucrado en la simulacion.

Considérese que se debe definir el conjunto de unidades de la presion para la simu-

lacién de un patrén de flujo compresible (Pa— kgm™!s?).
la linea correspondiente a las unidades respectivas resulta:
dimensions [1 -1 -2 0 0 0 0]

2. Definir el conjunto de unidades para una propiedad de transporte.

Supodngase que se debe definir el conjunto de unidades para el calor especifico a pre-
sién constante (C),) cuyas unidades de en el sistema internacional son J/kgk—m? s 2 K1

En concordancia la definicion de las unidades en este caso sera:
Cp [02-2-100017] 1004.5

Esta caracteristica resulta conveniente debido a que una inconsistencia dimensional gene-
rarda un error ya sea en la etapa de compilacién o en tiempo de ejecucion y asi asegurard
que los resultados sean consistentes en este sentido. Es importante mencionar que en este

trabajo se utilizan por defecto las unidades del sistema internacional.
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