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Resumen

FEn este trabajo se analizaron distintos aspectos tanto fluidodinamicos como difusivos de
flujos de mezclas binarias de gases en expansion libre supersénica.

Se realizaron simulaciones con condiciones similares a mediciones hechas en el laboratorio
del proyecto LASIE, con el objetivo de analizar los procesos fisicos que ocurren en el interior
de una unidad separativa. Se encontré que para ciertas condiciones de presion, en regiones del
dominio simulado no se cumple la hipétesis del continuo, y por ende, no se pueden representar
los fenémenos fisicos por medio de las ecuaciones de Navier-Stokes, ni por el modelo de gas
ideal. El andlisis computacional en régimen del continuo es la herramienta principal con la
que se cuenta hasta el momento en el proyecto para poder comprender el comportamiento
de los pardmetros, tanto en los procesos fluidodindmicos como de difusiéon. Debido a ésto,
se disenaron las condiciones de futuros experimentos con presiones de alta que puedan ser
reproducidas en el laboratorio de acuerdo a sus capacidades, de modo que se cumpla esta
hipdtesis. Se obtuvieron las presiones de baja minimas para diferentes didmetros de garganta
con los que se dispone en el laboratorio, y se verificé que en las simulaciones se obtenga un
valor de niimero de Knudsen menor a 0,3 en todo el dominio.

Por otra parte, se realizé un andlisis de la influencia de la termoforesis para un gas de
Ne??9,25 %-Ne?? y otra mezcla de especies SFg5 %-He, implementando un modelo detallado
para el factor termoférico. Se obtuvo que el aporte de la termoforesis a la difusion global para
dichas mezclas no es relevante para las presiones utilizadas.

Luego, se estudié la variacién en la concentracién media a la salida de una cdmara con
divisor de caudal en funcién de la posicién axial, para dos posiciones radiales de la punta del
mismo, en una mezcla de CO3 2,5 %-He. Para el menor valor de radio, se obtuvo enrique-
cimiento en las posiciones mas cercanas a la boquilla, mientras que en las deméas posiciones
no se logra apreciar. Para el mayor de los radios, se obtuvo enriquecimiento, el cual varia en
funcién de la posicion axial, dado que se realizan cortes en distintas zonas difusivas a través
de la onda de choque oblicua, debido a la curvatura de la misma.

Por 1ltimo, se realizé un andlisis de los perfiles de concentracién en una tobera sin divisor
de caudales. Se concluye que esta geometria resulta una herramienta adecuada para un analisis
previo cualitativo de las posiciones éptimas de un skimmer, con el objetivo de enriquecer la

especie pesada en la camara externa.

Palabras clave: MECANICA DE FLUIDOS, FLUJO COMPRESIBLE, DIFUSION
BINARIA, TRANSFERENCIA DE MASA, EXPANSION SUPERSONICA, TOBERA
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Abstract

In this work, various fluid dynamic and diffusive aspects of supersonic free expansion
binary gas mixtures were analyzed. Simulations were conducted under conditions similar to
measurements taken in the LASIE project laboratory, aiming to analyze the physical processes
occurring within a separation unit. It was found that for certain pressure conditions, the
continuum hypothesis is not fulfilled in certain regions of the simulated domain. As a result,
the physical phenomena cannot be represented using the Navier-Stokes equations nor the
ideal gas model. Since computational analysis in the continuum regime is currently the only
tool available in the project to understand the behavior of both fluid dynamic and diffusion
parameters, future experimental conditions were designed with high pressures that can be
reproduced in the laboratory according to its capabilities, ensuring the fulfillment of this
hypothesis. Minimum low pressures were obtained for different throat diameters available in
the laboratory, and it was verified that simulations yield a Knudsen number value less than
0.3 throughout the domain.

Furthermore, an analysis of the thermophoresis influence was performed for a gas mixture
of Ne?? 9.25%-Ne?? and another mixture of SFg 5%-He, implementing a detailed model for
the thermophoretic factor. It was found that the contribution of thermophoresis to overall
diffusion in these mixtures is not relevant for the pressures used.

Next, the variation in average concentration at the outlet of a flow divider chamber was
studied as a function of axial position, considering two radial positions of the tip. This analysis
was conducted using a CO2% 2.5%-He mixture. For the smaller radius, enrichment was
observed in positions closer to the nozzle, while no enrichment (unless within the numerical
uncertainty) was observed in other positions. For the larger radius, enrichment was observed,
varying with the axial position of the skimmer. This is because the skimmer cuts are made
in different zones through the oblique shock wave.

Finally, concentration profiles were analyzed in a nozzle without a flow divider. It is
concluded that this geometry is a suitable tool for a qualitative preliminary analysis of optimal
skimmer positions, aiming to enrich the heavy species in the external chamber.

Keywords: FLUID MECHANICS, COMPRESSIBLE FLUID FLOW, BINARY DIF-
FUSION, MASS TRANSFER, NOZZLE
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Capitulo 1
Introduccion

“Para ganar, lo primero que hay que hacer es llegar”

— Juan Manuel Fangio

1.1. Motivaciéon

Como es ampliamente conocido, la materia se encuentra compuesta por atomos,
y los mismos estan compuestos por un ntcleo orbitado por electrones. El nicleo estéa
compuesto por protones, los cuales definen la especie y por ende, las propiedades fisico
quimicas, y por neutrones los cuales definen el isétopo, y por ende, las propiedades
nucleares.

En la industria nuclear, es muy importante la composicién nuclear de los combus-
tibles, ya que de esta depende la eficiencia en la fision, y por ende de la obtencion de la
energfa. La especie mas abundante es el Uranio 238 (U238), el cual en la naturaleza se
encuentra en una proporcion del 99,289 %, frente a un 0,711 % de Uranio 235 (U235).
Sin embargo, la cantidad de U235 que se utiliza en los combustibles nucleares, es deter-
minante respecto del comportamiento neutrénico y generacion de energia, por lo que
en general se requiere una proporcién superior de este isétopo a la que se encuentra en
la naturaleza.

Para poder obtener una mayor proporciéon de Uranio 235 para poder utilizar en
los reactores nucleares de potencia, se utilizan tecnologias de separacion, las cuales
consisten en separar los isotopos dentro de una misma especie.

En general, estas tecnologias consisten en procesos fluidodinamicos, en los cuales
se dispone de la especie en cuestion de forma gaseosa mezclada con otra y se separan
las mismas por diferencia de masas. Hoy en dia, uno de los procesos de separacién més
utilizado, es el de centrifugacién gaseosa, el cual requiere de tambores que giren a altas

revoluciones por minuto. Esto trae complicaciones técnicas, tales como vibraciones y
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balanceo de los rotores que contienen el gas, asi como su diseno y construccion. Ademsés,
esta tecnologia posee una baja tasa de enriquecimiento por etapa, haciendo necesaria
la implementacién de varias etapas en cascada, incrementando el costo. A continuacién

se listan algunas de las tecnologias utilizadas para la separacion isotépica.

Difusién gaseosa

Centrifugacion gaseosa

Separacion basada en procesos aerodindmicos

Separacién mediante electromagnetismo

Separacion mediante vapor atémico

1.1.1. Difusién gaseosa

Para la tecnologia de difusién gaseosa, se utiliza una membrana porosa para separar
las especies de una mezcla. El proceso implica inyectar el gas en el cual se encuentran
las especies a separar en una primera camara que se encuentra separada de una segun-
da cdmara por medio de la membrana porosa, permitiendo que la especie més ligera
difunda maés a través de la misma, mientras que la especie mas pesada se acumule
en la camara de origen. Ambas especies son recolectadas de cada camara, obteniendo
enriquecimiento de la especie mas liviana en la segunda camara, mientras se obtiene
empobrecimiento de la misma en la cdmara de origen. La eficiencia de la separacion
depende de factores como la diferencia de masa entre las especies y las propiedades de
la membrana. En general, esta tecnologia se utiliza en cascada, debido a la baja tasa
de enriquecimiento por etapa.

En la Figura 1.1 se muestra un esquema del proceso.

Membrana

Flujo

enriquecido

U-235

Flujo

empobrecido
U-235

Presion Presidn
alta Baja

Figura 1.1: Esquema del proceso de difusién gaseosa.
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1.1.2. Centrifugacion gaseosa

La centrifugacion gaseosa, consiste en introducir un gas que contenga los isétopos
de interés en un rotor que gira a altas revoluciones por minuto. La especie mas pesada
se desplaza hacia el extremo exterior del rotor, mientras que la mas ligera se concentra
en el centro. Asi, recolectando el gas resultante en cada una de las regiones en las
que se acumula, se logra la separacion de los isétopos. En la Figura 1.2 se muestra un

esquema del proceso de centrifugacion gaseosa.

Centrifugadora a gas 5 El gas enriquecido 6 Repeticion
en U-235 parte — del proceso
r auna segunda para lograr
1 Eluranio centrifugadora una mayor
en estado gaseoso ' concentracion
esintroducido
enuna
centrifugadora 7 El gas ligeramente
. empobrecido en U-235
2 Las moléculas es nuevamente utilizado
S€ separan para la primera etapa
gracias a la fuerza
centrifuga ——=—t—ei
Uso civil: la proporcion
3 ElU-238, 11, el de U-235 debe alcanzar
mas pesado, es el 4-5% para fabricar
expulsado hacia . el combustible
el exterior que alimenta las centrales
4ElU-235, -
mas liviano,
permanece
en el centro =~

Motor

Figura 1.2: Esquema del proceso de centrifugacién gaseosa.

1.1.3. Separacion basada en procesos aerodinamicos

La tecnologia de separacion basada en procesos aerodinamicos consiste en generar
gradientes de presiéon y/o de temperatura para favorecer la difusién de especies por
medio de la barodifusién y/o la termoforesis. En general, su implementacién se basa
en el bombeo de un gas a través de una tobera para generar velocidades supersonicas,
creando los gradientes de presién y temperatura propicios para la difusion. Ejemplos de
esta técnica se encuentran en el Laboratorio Argentino de Separacién Isotépica para
Enriquecimiento (LASIE), donde se investigan métodos de enriquecimiento basados
en procesos aerodinamicos asistidos por laser. Estos procesos utilizan un divisor de
caudal para obtener una fraccién enriquecida, conocida como ”cabeza”, y una fraccion

empobrecida, llamada ”cola”.
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1.1.4. Separacion por medio de electromagnetismo

La separacion de especies por electromagnetismo se basa en la aplicacion de campos
magnéticos para aprovechar las propiedades magnéticas de las particulas o componentes
a separar. Mediante la interaccion de las especies con el campo magnético, se logra la
separacién de las mismas en funcién de sus propiedades magnéticas distintivas. Esta
técnica tiene diversas aplicaciones, como la separacién de minerales magnéticos en la

industria minera y la purificacién de materiales, entre otras.

1.1.5. Separacién mediante vapor atémico

Se implementa de forma similar a la separacion por medio de electromagnetismo,
pero se utiliza un laser para excitar de forma selectiva una de las especies para que

interactie con el campo electromagnético.

1.2. Proyecto LASIE

El proyecto LASIE es un proyecto llevado a cabo por la Comisién Nacional de
Energia Atémica. En el mismo se desarrollan tecnologias de separacién, basadas en
procesos aerodinamicos, con el objetivo de mejorar la eficiencia de separacién. Los
procesos mencionados aprovechan las caracteristicas termodinamicas de los flujos su-
personicos, en los cuales se alcanzan temperaturas bajas que dan lugar al fenémeno
de clusterizacién (o aglomeracién) de las moléculas libres del gas, y se da lugar a fuer-
tes gradientes de presion, favoreciendo la barodifusion. Debido a que los procesos de
difusion de especies, dependen de la diferencia de masas entre ellas, esto crea una opor-
tunidad para generar una diferencia efectiva de masas atin mayor, mediante la asistencia
laser para evitar la aglomeracion de moléculas de una de las especies de forma selectiva.
Se busca que dichas tecnologias puedan aplicarse para el enriquecimiento de Uranio,

Litio e Iterbio, para la industria nuclear, electrénica y medicinal, respectivamente.

Dentro del proyecto LASIE se encuentra la divisién de simulaciones fluidodinamicas,
en la cual se realizo este trabajo. En esta divisién se llevan a cabo diferentes lineas de
trabajo, en las cuales se estudian diferentes geometrias para utilizar en los procesos
fluidodindamicos. Dichas geometrias van desde toberas curvas, como la que se muestra
de forma esquematica en la Figura 1.3(a), toberas de Laval segin la Figura 1.3(b), y
toberas tipo expansién libre axi-simétrica, como en la Figura 1.3(c). Cada una de ellas
se utiliza para estudiar distintos aspectos, tanto fluidodinamicos como difusivos, tales
como los gradientes de presion por aceleracién centrifuga, la formacién de clusters y

gradientes de presion por ondas de choque y termoforesis.
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Salida
Entrada liviana

Salida
pesada

Flujo uniforme

Camara de ensayos

Zoma  Zona de ondas de Zcna de ondas simples
subsonica  ambas Familia
(a) Tobera curva con divisor de caudal. (b) Tobera de Laval

-
N

i~

(c) Tobera de expansién libre.

Figura 1.3: Toberas utilizadas en la divisién de simulaciones fluidodindmicas del proyecto
LASIE.

En este trabajo, se utiliz6 la tobera tipo expansion libre axi-simétrica.

1.3. Objetivo

En este trabajo, se realizaron simulaciones fluidodinamicas de flujos de mezclas
de gases en régimen supersénico, para analizar el comportamiento del mismo y los
fenémenos fisicos que se dan lugar bajo la variacion de parametros geométricos y fisicos.

En primer lugar, se realizé6 un estudio de las caracteristicas fluidodinamicas de
experimentos llevados a cabo en el laboratorio del proyecto LASIE. En este, se busco
analizar la validez de la hipotesis del continuo y de las ecuaciones de Navier-Stokes
para describir el proceso llevado a cabo en el laboratorio a bajas presiones.

El anédlisis computacional es la herramienta principal con la que se cuenta en el pro-
yecto LASIE para poder entender el proceso fisico que se lleva a cabo en el laboratorio,
ya que brinda informacién con una resolucion espacial que no se encuentra disponible
por medio de otros métodos de andlisis. Debido a ésto, se realizé un diseno de experi-
mento fijando las presiones de trabajo, de manera de poder aplicar razonablemente la

hipotesis del continuo, habilitando el uso de las ecuaciones de Navier-Stokes.
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Luego, se realizé un anélisis de la influencia de la termoforesis y su relevancia en el
proceso de difusién global, para distintas mezclas binarias de gases.

Se analizé la variacion en la concentracién media obtenida en una de las salidas de
la geometria utilizada, en funcién de la posicion axial y radial de la punta del divisor
de caudal (skimmer), para una mezcla binaria.

Por tdltimo, se realizé una simulacién de un flujo en una tobera sin divisor de caudal,
en la que se realizaron analisis cualitativos de los perfiles de concentracién en distintas

posiciones axiales del flujo.



Capitulo 2
Caso de estudio

“Nada en la vida es para ser temido, es solo para ser com-
prendido. Ahora es el momento de entender mds, de modo

”

que podamos temer menos
— Marie Curie, (1867 - 1934)

2.1. Separacién de especies

La difusiéon de una especie en la otra se ve favorecida mientras mayores sean los
gradientes de presién y de temperatura que existan en el flujo, como se detallara en la
Seccion 2.5. Por otra parte, en las ondas de choque se da lugar a grandes gradientes de
presion y de temperatura como se detallara en 2.2. Debido a esto, se busca aprovechar
las caracteristicas que presenta el flujo en expansiéon libre axi-simétrica para buscar
la separacion de especies. En la Figura 2.1 se muestra un esquema del concepto del

proceso fluidodinamico llevado a cabo para alcanzar la separaciéon de especies.

En la Figura 2.1, se muestra un skimmer (o cuchilla) que se ubica a una distancia
axial de la boquilla y posee un radio dado, con el fin de separar el flujo inicial en dos
flujos de salida. La salida enriquecida con la especie més pesada (cabeza), se da lugar
en la cara externa de la cuchilla (salida anular), mientras que la salida empobrecida
de la especie pesada (cola), se da lugar en la cara interna del skimmer (salida axial),
marcada en azul. Este enriquecimiento y empobrecimiento se debe a la separacion de
las especies que ocurre a través del barril de Mach, el cual refiere al nicleo supersénico
envuelto por ondas de choque oblicuas marcadas en lineas punteadas. Para lograr esta
condicién de flujo supersénico, en expansion libre, se necesita alcanzar la condicién
sénica (Ma = 1) en la garganta de la tobera convergente (seccién minima o critica).

Esto sucede cuando la relacion de presiones cumple con la expresion 2.1,

7
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_...- Skimmer

- Cola

Empobrecido)

Pb

1

Figura 2.1: Esquema del concepto de geometria utilizada para la separacién de especies.

5
P() Y + 1\ 1
L O 2.1
s (25) o

en donde v, Py y P, representan el coeficiente adiabatico del gas, la presion de
alta y presion de baja, respectivamente. Para relaciones de presién mayores al valor
mostrado en 2.1, se obtiene un ”choqueo” en la garganta y una expansién brusca en la
camara. El choqueo corresponde a un bloqueo en el aumento del flujo masico, es decir,

el flujo masico se mantiene constante con un valor dado por la ecuacion 2.2 para un

y+1

2 2(v-1) v
I mar — | T 1 AP 2.2
B (’Y + 1) "\ RT. (22)

en donde A*, R, y T, representan el area de la garganta, la constante particular del

flujo isoentrépico,

gas y la temperatura de estancamiento, respectivamente.

2.2. Flujo axi-simétrico en expansion libre

En este trabajo se analizé el flujo supersénico axisimétrico en expansion libre. Se
planteé el flujo a través de una tobera convergente axisimétrica (boquilla), en la cual
se alcanza el choqueo del flujo; lo que es decir alcanzar un valor de nimero de Mach
unitario (Ma = 1) en la seccién de drea minima de la boquilla y luego el flujo se
expande en un volumen semi-infinito, alcanzando la presiéon menor P,. En la Figura
2.2 se muestra un esquema de la geometria de un flujo en expansion libre axi-simétrica
(Free Jet) estudiada en [3] y [1].



2.2 Flujo axi-simétrico en expansion libre

Onda de choque oblicua

Disco de

/ Mach

N Zona de silencio

Figura 2.2: Esquema de la geometria de un flujo en expansién libre.

Los parametros que describen la geometria del Free Jet son:

= D: Diametro de la boquilla

= X: Eje de simetria

» X Posicién axial del disco de Mach (Onda de choque normal)
s Xp: Posicién axial del diametro maximo del Barril de Mach

s D, Diametro del disco de Mach

s Dp: Didmetro méximo del Barril de Mach

» Ppy: Presion de la cdmara de alta presién (Presién de estancamiento)

= P, Presion de la camara de descarga

Se puede adimensionalizar al eje de simetria X, normalizandolo por el didmetro de

la boquilla D, obteniendo X = %. Por otra parte, los pardmetros geométricos del flujo

se pueden determinar en funcién del cociente entre la presion de alta y la de la cAmara

de descarga (presién de baja), segin las Ecuaciones 2.3, 2.4, 2.5, y 2.6.

_ Po
Xy =0,67¢/=

M ) Pb
X5 =0,63Xy
Dy =0,48X

1,19D,; < Dg < 1,26Dy,

(2.3)

(2.4)

(2.5)

(2.6)
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La zona de silencio mostrada en la Figura 2.2, que se encuentra rodeada por una
onda de choque oblicua, es una region en la que el flujo evoluciona de forma cuasi-
isoentrépica. La evolucién cuasi-isoentropica del nimero de Mach en funcién de la
distancia adimensional en el eje de simetria X al origen esta dada por la expresién 2.7,

segun [3].

Ma (X) = wail [Cl -+ 02)?71 + 03X72 + C4X73] (27)

La Ecuacién 2.7 se la conoce como modelo semi-empirico de Pauly, en donde los los
coeficientes C; dependen del coeficiente adiabatico v del gas y sus valores se presentan
en la Tabla 2.1.

Y Cy Cy Cs Cy
5/3 | 3.232 | -0.75630 | 0.3937 | -0.0729
7/5 1 3.606 | -1.742 | 0.9226 | -0.2069
9/7 3971 | -2.327 1.326 | -0.311

Tabla 2.1: Coeficientes del modelo de Pauly para distintos valores de ~y

Cabe desstacar que el modelo semiempirico de Pauly es valido hasta la posicién
axial en la cual se da lugar a la formaciéon de una onda de choque normal (Disco
de Mach), y el flujo adquiere un salto de entropia. Planteando la conservacién de la
entalpfa de estancamiento para un gas perfecto (C), = constante) se obtiene la evolucién
de la temperatura absoluta, en funcién del nimero de Mach en el eje de simetria
adimensionalizado, segin la Ecuacion 2.8.

1o v—1 2

2 =1+1Ma(X)

- (2.8)

Luego, a partir de las relaciones isoentrépicas y la ecuacion de estado, se tiene la
evolucién de la presion 2.9 y de la densidad 2.10, en donde los parametros con subindice

0 representan su valor de estancamiento.

-

P [ -1 —\2 |1t
FO = |1+ g Ma (X) | (2.9)
% = |1+ VT_lMa ) (2.10)

En la Figura 2.3 se muestran las curvas del nimero de Mach para diferentes valores

del coeficiente adiabdtico.
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Figura 2.3: Evolucién del niimero de Mach en funcién del eje de simetria adimensionalizado,
segun el modelo semiempirico de Pauly 2.7. Las curvas azul, naranja y amarilla, corresponden a
un gas monoatémico, diatémico y poliatémico, respectivamente.

Por otra parte, en la Figura 2.4 se muestra la evolucion de la temperatura y la
presion en funcién del eje adimensional.

300 . . . . 70
250 | 160
i~ 50 .
s 200 | 5
2 140 =
® 150 c
= O
S 130 %
€ 100! 5
e 120

507 110
0 - 0
0 2 4 6 8 10
X

Figura 2.4: Evolucién de la temperatura y de la presién en funcién del eje adimensional, en

las curvas azul y naranja, respectivamente, para una presién y temperatura de alta de 660 mBar
vy 300 K, respectivamente.

Se puede observar de la Figura 2.4, que ambas variables termodinamicas descien-
den de forma muy abrupta al producirse la expansién supersénica en la camara. Esto
fomenta la formacion de clusters en la zona del nicleo supersénico del flujo. Ademas,

este descenso abrupto, puede generar condiciones en las cuales la hipétesis del continuo
deja de ser valida, como se detalla en la seccién 2.3.
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2.3. Numero

de Knudsen

El nimero de Knudsen, es un parametro adimensional que se define como el cociente

entre el camino libre medio de las moléculas de un gas y alguna longitud caracteristica

del caso en estudio. Este parametro sirve para saber si el flujo se mantiene bajo la

hipétesis del continuo, o si se encuentra en otro régimen. En la Figura 2.5 se muestran

los distintos modelos utilizados para distintos rangos de valores del niimero de Knudsen.

DISCRETE

____
COLLISIONLESS
PARTICLE OR BOLTZMANN EQUATION BOLTZMANN
MOLECULAR o
MODEL -
-
CONTINUUM | EVLER | NAVIER-STOKES CONSERVATION EQUATIONS
DO NOT FORM A
MODEL B BQUATIONS CLOSED SET
JI L 1 [ 1 1 ’l.l'
—0 " 001 0.1 I 10 oy —>m
INVISCID FREE-MOLECULE
LIMIT LOCAL KNUDSEN NUMBER LIMIT

Figura 2.5: Modelos matemdticos para distintos rangos de valores del nimero de Knudsen [1].

En las Ecuaciones 2.

11 y 2.12 se definen el camino libre medio de las moléculas de

un gas y el nimero de Knudsen, respectivamente.

kT
A= —2 (2.11)
V2rd2:P
A kT 1 k 1
Kn B B (2.12)

"D V2rdP D \2rdRp D

A continuacion se describen los parametros:

D: Diametro de la boquilla
s \: Camino libre medio

kp: Constante de Boltzmann

d: Didmetro de Van der Waals

T: Temperatura

P: Presién

R: Constante particular del gas

p: Densidad
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Se puede observar de la Ecuacién 2.12 que el nimero de Knudsen es inversamente
proporcional a la densidad para un gas ideal. Segun [5], la hipétesis del continuo es
valida, y por ende, las ecuaciones de Navier-Stokes, cuando el nimero de Knudsen toma
valores menores a 0, 1. Sin embargo, en el laboratorio se ha observado que se mantiene
la validez de los cédlculos atin cuando en algunas zonas del dominio se alcanza valores
cercanos a 0,3 [0]. En la Figura 2.6, se muestra la evolucién del nimero de Knudsen,

en funcién de la posicion en el eje adimensional.

0.14 . . . 2
0.12
2 0.1 11.5
D c
20,08 o
e 1 O
3 0.06 - =
So. E
)
20.04; los
0.02°
0 0
0 5 10 15 20

Figura 2.6: Evolucién de la densidad y del nimero de Knudsen en funcién de la distancia en
el eje adimensional en las curvas azul y naranja, respectivamente, para una presién de alta de
660 mBar.

La evolucién del nimero de Knudsen mostrada en la Figura 2.6 es un ejemplo de los
valores posibles que puede llegar a tomar cuando la densidad es muy baja, los cuales

quedarian por encima del valor 0, 3, del cual se mencion6 anteriormente.

2.4. Modelo numérico

2.4.1. Geometria

Para lograr una representacién lo més fiel posible del caso de estudio, se implemento
el uso de tres geometrias distintas para realizar las simulaciones del flujo. En las Figuras
2.7(a), 2.7(b) y 2.7(c) se muestran las geometrias utilizadas en ANSYS-Fluent sin
skimmer, con skimmer y con seccién de salida reducida, respectivamente, a partir de

las cuales se realizaron las simulaciones fluidodindmicas.
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SALIDA
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(a) sin skimmer
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D/2 Longitud
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D/2 €— >

(¢) Con seccién de salida reducida

Figura 2.7: Geometrias utilizadas.

La geometria mostrada en la Figura 2.7(a) se utiliz6 para analizar la geometria del
flujo supersonico, y analizar otros aspectos fluidodindmicos sin analizar la difusion.

La geometria mostrada en la Figura 2.7(b) se utilizé para analizar la separacién de
especies y el enriquecimiento obtenido en la salida 1. En esta geometria se introducen
dos parametros nuevos X y Ry, los cuales representan la posicién axial y radial del
skimmer, respectivamente.

La geometria mostrada en la Figura 2.7(c) se utilizé para realizar un andlisis de
perfiles de concentracién en diferentes posiciones axiales. Debido a que el calculo de
la concentracién no es representativo cuando se obtiene un reingreso del flujo en la
seccion de salida, se modela esta geometria con reduccién de area de salida para evitar

este inconveniente.
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En las tres geometrias, las condiciones de contorno impuestas al Fluent para resol-
ver el campo de flujo fueron que las lineas en negro representen una pared, las lineas

rojas entrada y salidas del flujo, y la linea verde, el eje de simetria.

El software Fluent reconoce los bordes de entrada y salida si se las nombra como
Inlet y QOutlet, respectivamente. En el caso de tener méas de una salida como en el caso
de la Figura 2.7(b), se puede acompanar al nombre Outlet con el nimero de la salida
correspondiente. Ademds, Fluent reconoce las paredes y el eje de simetria, llamando a

dichos bordes como Wall y Azis, respectivamente.

2.4.2. Mallado

Las zonas delimitadas por lineas amarillas en las Figuras 2.7, son las distintas
regiones de mallado. En las regiones 1 y 4 de la geometria sin skimmer, se realizd un
mallado con un tamafnio de celda maximo de 40 pm, mientras que en las regiones 2
y 3 se utiliz6 un tamano de celda maximo de 20 um. Por otra parte, en la geometria
con skimmer, se realizé el mismo mallado en las regiones 1, 2, 3, y 4; mietras que en
la region 5 se realizo el mismo mallado que en la region 4. La relacién utilizada para
realizar las uniones entre las distintas zonas de mallado se determiné que fuese 2 a 1.
Esto se debe a que de esta forma, la informacién de las celdas menores se transmite de
manera mas efectiva hacia las celdas de mayor tamano. En las regiones 2 y 3 se realizo
un mallado mas fino, debido a que en dicha zona, se generan los mayores gradientes, y

por ende, la zona en la que ocurre la difusién.

En las Figuras 2.8 se muestran los mallados utilizados.
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(a) sin skimmer

(b) con skimmer

Figura 2.8: Mallado de las geometrias utilizadas.

Se puede observar que en las zonas 2 y 3 el mallado es més fino, como se explico
anteriormente. En total, se generé una cantidad del orden de 190.000 celdas, variando

levemente para cada caso.

En la Figura 2.9 se muestran ampliaciones de las uniones entre las distintas zonas de
mallado, en donde se puede observar que en las uniones entre cada una de las regiones
las celdas pierden calidad ortogonal debido a la necesidad de que se deformen para

poder generar el empalme entre las dos regiones.
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(a) regiones 1 — 2 (b) regiones 3 — 4

Figura 2.9: Ampliaciones de la unién entre las regiones 1y 2 en 2.9(a), y entre las regiones 3
y 4 en 2.9(b).

2.4.3. Propiedades de los fluidos

Para las simulaciones fluidodinamicas, se utilizaron distintas mezclas de gases, con
distintos valores de concentracion de referencia del gas con mayor masa molecular,

como se muestran en la Tabla 2.2.

Mezcla Especie 1 Especie 2

COy-He | COy:2,5% He: 97,5%
Ne Ne?2:9,25% | Ne*: 90,75 %

SFs-He SFs: 5% He 95%

Tabla 2.2: Valores de las concentraciones de referencia utilizadas para cada una de las mezclas
de gases simuladas

Los parametros termofisicos de cada una de las mezclas, tales como la capacidad
calorifica a presion constante C,, la conductividad térmica k y la masa molecular M,

se presentan en la Tabla 2.3.

Propiedad CO, He Ne Slkg-He
Co |k * 5193 | 1030 | 22125
k[-4] | 00145 | 0,152 | 0,05 | 0,124
M [2] | 44,00995 | 4,0026 | 20,175 | 11,1

Tabla 2.3: Propiedades termofisicas de los gases utilizados

Para el C, del COs, se ha utilizado un modelo llamado ”piecewise-polynomial”,
para considerar los cambios en el valor del mismo en funcién de la temperatura. Este
modelo aproxima el C),, por un polinomio. En este trabajo se utilizé un polinomio como

el que se muestra en la Ecuacion 2.13.
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J
Cp:a0+a1-T+a2-T2—|—a3-T3+a4-T4[W} (2.13)

En la Tabla 2.4 se muestran los valores utilizados para los coeficientes de la Ecuacion
2.13, obtenidos de [7].

Qo a Q2 as Gy
429,9289 | 1,874473 | —0,001966485 | 1,297251 - 107 | —3,999956 - 1010

Tabla 2.4: Coeficientes utilizados para la aproximacién polinomial del C,,.

Los valores de las propiedades de la mezcla SFg-He, se calculan a partir de las
propiedades individuales de cada gas, pesadas por la masa y la concentracién molar de
cada una de ellas, segtn [7].

La viscosidad de cada uno de los gases se determin6 mediante el modelo de Suther-

land. Este modelo determina la viscosidad segtn la ecuacion 2.14,

3/2
T) T+ S 210

1 (1) = (? —
en donde T es la temperatura, Ty v o son la temperatura y viscosidad de referencia,
respectivamente, y S es la temperatura efectiva (Constante de Sutherland).
En la Tabla 2.5 se muestran los valores de dichos parametros para cada uno de los

gases utilizados.

Parametro COy He Ne SFe¢-He
po [Pa-s] | 13,7-107% | 19,9-107° | 29,8-107% | 20,75-107°
Ty [K] 273,11 273 276.4 273,1
S [K] 222,22 1444 1444 2221

Tabla 2.5: Pardmetros de los gases para el modelo de Sutherland

2.4.4. Configuraciones generales

Para todas las simulaciones realizadas en este trabajo se utilizé el modelo de flujo
compresible, laminar y en estado estacionario.

Como condiciones de contorno, se determiné que las paredes de la cdmara de des-
carga y de la boquilla mantengan una temperatura constante de 300 K, que no haya
difusion a través de las mismas y que no haya deslizamiento del flujo sobre ellas. Por
otra parte, se determiné que la entrada y salida del flujo sean determinadas a partir de
presiones, debido a que es la magnitud que se puede regular en el laboratorio. Por ulti-

mo, se utilizé6 un método de segundo orden tanto para el calculo fluidodinamico como
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para el difusivo, usando 4 nicleos en la maquina, tardando cada caso aproximadamente
2 dias.

2.5. Modelo de difusion binaria

En un flujo de una mezcla binaria de gases se da lugar al proceso de difusion entre
las especies que conforman la misma. En esta seccién se busca dar sustento tedrico al
proceso de difusion de especies, para un flujo en régimen estacionario (% =0).

La velocidad de la mezcla V en funcién de las velocidades de las especies \_/;, la
densidad de las mismas p;, v la densidad de la mezcla p, se muestra en la Ecuacién
2.15,

4101 + ‘7202
p

en donde p; = n;m;, con n; la densidad molar de la especie 7, y m; la masa molecular

V= (2.15)

de la especie i. Por otra parte, las velocidades relativas de cada una de las especies se
pueden expresar en funcion de las velocidades absolutas de cada una de ellas respecto

de la velocidad de la mezcla segin 2.16 y 2.17,

ih=V,-V (2.16)
ity =Vo—V (2.17)

Paralelamente, se pueden definir las corrientes difusivas maésicas de cada especie

segun las Ecuaciones 2.18, y 2.19,

TP =p (171—‘7> = p1 - iy (2.18)
Ty = p2 (‘72—‘7> = pa - 1y (2.19)

La conservacion de masa para las corrientes difusivas resulta en la expresion 2.20,

de la cual en combinacion con 2.18 y 2.19, se obtiene la Ecuacién 2.21,
JP 4+ JP = (2.20)

7] P1LpP2 S ny-M2 Mp-My -
JP = — ) = : - 2.21
1 P () — ) n m () — ) ( )

en donde n; m;, y m representan la densidad molar de la especie ¢, la masa molecular

de la especie 7, y la masa molecular de la mezcla, respectivamente.



20 Caso de estudio

La densidad molar n de cada una de las especies se muestra segtin la Ecuacién 2.22,

Ci-p

2.22
01-m1+(1—01)m2 ( )

n; =

en donde C' es la concentracién molar y el subindice ¢ indica la especie. Ademas,

para el caso de difusién binaria, se cumple la relacién dada por la Ecuacion 2.23.

Ci+Cy=1 (2.23)
La diferencia de velocidades relativas entre las especies, esta dada por la Ecuacién
2.24, segin [8],
—n? . — P T
=iy = —" Dy, [vey -z mmy) VP VT (2.24)
N1 - N9 n-p P T

en donde Dqo, P, T, y K representan el coeficiente de difusién de la especie 1 en
la especie 2, la presion, la temperatura y el coeficiente de difusién térmica, respectiva-
mente.

De esta forma, reemplazando la ecuacion 2.24 en 2.21, se obtiene la expresion de la
ecuacion 2.25.
ng (my —my) VP vT

—T1 - M2 1
Jb— 1 "2h D, VO, — Kr—— 2.25
! m e ! n-p P + T ( )

El flujo total de la especie 1, se obtiene segtin 2.26,

J=p-Vi=J +p -V (2.26)

y si se plantea la ecuacién de continuidad (% +V-J = 0), y se considera la

hipétesis de régimen estacionario, se tiene 2.27,

v. {C : me wDy, VO, — Ci(1—=Ch)(mq — mg)E N KTE ClpV
1

my — mg) “+ mo Cl (m1 — mg) + mo P T B Cl (m1 - m2) + me

(2.27)

en donde se tiene que el producto n - Dy y el coeficiente de difusion térmica Kp

estan dados por las Ecuaciones 2.28 y 2.29, respectivamente.

poD12o T°7! QDo
n- Dy = _ 2.28
2 R 1! Qp, (2.28)

KT = QT 0102 = T - 01(1 — Cl) (229)

De la Ecuacién 2.28 se tiene que po, D12, Tp, y R son la presion de referencia a pg y

Th, el coeficiente de difusion de referencia , la temperatura de referencia y la constante
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universal de los gases ideales, respectivamente. El exponente b es un parametro de
difusion que sera explicado en la Seccion 2.5.2 y €) representa las integrales de colisién,
los cuales son parametros de un modelo que busca determinar con mayor precision al
coeficiente de difusion cuando se produce un cambio grande en la temperatura. Esto
fue estudiado en detalle en trabajos previos [J].

El pardametro ag se lo conoce factor de difusion térmica y se explicard mas en detalle
en la seccion 2.5.1.

Al resolver la ecuacién 2.27 para C; se puede obtener el perfil de concentracién en
una dada region, aunque primero es necesario resolver la fluidodindmica. Esta expresion
es una ecuacién implicita y no lineal, por lo que el software utilizado ANSYS-Fluent

la resuelve por métodos numeéricos.

2.5.1. Factor de difusién térmica oy

Como se ha mostrado en la ecuacion 2.29, el coeficiente de difusién térmica depende
de el factor de difusién térmica ar y del producto de las concentraciones.

El factor de difusién térmica a7 en una mezcla binaria de gases, es un parametro
que depende tanto de la temperatura como de las masas de las especies involucradas.
Dicha dependencia, se representa como el producto entre una funciéon que depende
exclusivamente de la temperatura, y otra que depende exclusivamente de las masas,
como se muestra en la Ecuacién 2.30, segun [2].

my — Mg

a(T,, M) = oy (T,) (2.30)

mi + mo
En la Figura 2.10 se muestra la dependencia de ay con las masas de las especies,

segin [2].

R? = 0.0832

T

0 0.1 0.2 03 04 05 0.6 0.7
(m1-m2)(m1+m2)

T T T T T

Figura 2.10: Dependencia mésica del ap [2].

Segun la Figura 2.10, se puede ver una relacién lineal entre el ar y las masas de

las especies. Cabe destacar que el subindice ”1” representa la especie con mayor masa
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molecular.

En la Figura 2.11 se muestra la dependencia de ap con la temperatura de la mezcla,

segin [2].

0.3

0.25

0.2

3 0.15

01

0.05 T

-0.05 -

0 50 100 150 200 250 _ 300 350 400 450
Temperature [K]

Figura 2.11: Dependencia térmica del aq [2].

Las curvas presentadas en la Figura 2.11 corresponden a diferentes mezclas binarias
de gases con diferencias de masas que van de mayor a menor del 1 al 10. Dichas curvas
fueron determinadas a partir del modelo de Lennard-Jones, como se detalla en [2] y
[10].

Debido a la complejidad que poseen dichas ecuaciones, en este trabajo se realizd
una aproximacién lineal a dichas curvas para determinar la variacion del ag respecto
de la temperatura. Se seleccionaron dos puntos del ar y de temperatura a partir del
grafico de la Figura 2.11, y se trazé la recta que los une. Para los casos de Ne?2-Ne? y
SFg-He, el primer punto se fijé a una temperatura de 120 K y ar = 0. Para el segundo
punto, debido a que el cociente entre la diferencia y la suma de las masas para los gases
utilizados en este trabajo queda por fuera del rango analizado en [2], se realiz6 una
extrapolacion de los valores del a7 utilizando el ajuste lineal dado en la Figura 2.10.
Con esta extrapolacién se calcularon los cocientes entre los valores de aq (M) para las
mezclas correspondientes y se multiplico por dicha relacion al valor de ag del dltimo
punto del gréfico de la Figura 2.10, el cual corresponde a una mezcla de CFC-12/ N,

a 410 K. Esto se muestra en la Ecuacién 2.31.

COs . ar(M)|co CFC—12/Ns
ar(T) ‘T:410K " ar : ar(T) / T=410K (2.31)

(M)|CFC’—12/N2

SF5| Ne .
)77 g0 Para el ap® se de

terminé una recta que pase por los puntos 77 = 100 K, ap, = —0,01 y T, = 200 K,

De forma analoga se determiné el valor de ar(T

ap, = 0,01. En la Figura 2.12 se muestran las rectas obtenidas.
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Figura 2.12: Aproximaciones lineales para a(T)%6, a(T)¢92, o(T)V¢, y la recta de referencia
de a(T)CFC_12/N2.

En la Tabla 2.6 se muuestran los valores obtenidos para las pendientes y ordenadas

al origen de las rectas con las que se modelo la variacion térmica del arp.

Ne SFs- He | COy - He
m [%} 2-107*| 0,0013 0,0012
b —0,03 | —0,1590 | —0,1397

Tabla 2.6: Valores de las pendientes y ordenadas al origen de las rectas calculadas para el
modelo de dependencia térmica del ar

Por 1ltimo, se comparé los resultados de difusion utilizando las aproximaciones

lineales mencionadas anteriormente contra valores constantes de ar.

2.5.2. Implementacion del modelo de difusion binaria

El software Fluent es capaz de resolver ecuaciones como la mostrada en 2.32 para
determinar el pardmetro /3, conociendo @Zj y I'. De esta manera, asignando la concen-
tracién de la especie 1 al parametro 5 = C4, y determinando el vector 1/7 y el escalar I"
como se muestra en las Ecuaciones 2.33 y 2.34, respectivamente, se puede determinar

la concentracion C.

v (4-8-1-v8) =0 (2.32)
7 1 mMapoDi2o 2p,,, (1 — C1)(my —ma) [VP VT] —»}
= T — —ar———| + pV
w Ol (m1 — m2) + Mo { RT(? QD12 C’l(ml — mg) + Mo P ar T p
(2.33)
I — mo PoDo12 Qp,s Tt (2'34)

R Qp, TP

Ci(my — mg) + my
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En donde D15 representa el coeficiente de difusion de la especie 1 en 2 de referencia
apoy Tp. Estos pardmetros J y ' se deducen de la Ecuacion 2.27 y han sido calculados
mediante un cédigo externo en lenguaje C el cual se carga en Fluent, una vez alcanzada
la convergencia fluidodindmica, debido a que como se puede observar, dependen de los
parametros fluidodindamicos. Las derivadas de la presién y temperatura las calcula
internamente Fluent, a través de los valores de las variables y el tamano del mallado.
En el mismo cddigo se calcula lo valores de ap. En la Tabla 2.7 se muestran los valores

de los pardmetros de difusion de las mezclas de gases utilizadas.

Prop. COs-He Ne SFs-He
my [Z5] | 44,0026 21,99 146
mo [-5] | 4,00995 19,99 4,00995
Digo |™] | 73,9-1076 | 18,1-107 | 38,96 - 10~
po [Pal 101300 101300 101300

Ty [K] 343 343 343

b 1,74 1,823 1,5

Tabla 2.7: Pardmetros difusivos para las mezclas de gases.

Los valores utilizados para los parametros de 2p,,, v 2p,,, han sido tomados de

[9].
Cabe destacar que el escalar § = C] es un escalar pasivo, es decir, que se calcula

utilizando los valores de los parametros fluidodindamicos sin alterarlos

2.6. Calculo de la concentraciéon media y errores

El software Fluent proporciona los valores de concentracién en cada celda de la
malla realizada. A partir de esta, se pueden determinar tanto los caudales molares de

la especie 1, como de la mezcla segtin las Ecuaciones 2.38 y 2.37,

P
= 2.35
" 01'm1+(1—01)'m2 ( )
Clp
p— . = 2-
" Cl " Ol -my + (1 — Cl) ) ( 36)
n:/ n-V, dA (2.37)

T1
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en donde V, rq, ro y A son la velocidad axial, radio inicial de integracién, radio
final de integracion y la superficie en la cual se evalian las cantidades mencionadas,
respectivamente. A partir de los caudales molares n; y n, se puede determinar la
concentracion media en una superficie, como el cociente entre los mismos, segin la

Ecuacién 2.39.

c="1 (2.39)

n
Por otra parte, los errores porcentuales en los caudales molares, y en la concentra-
ciéon media se determinan segun las Ecuaciones 2.40, 2.41 y 2.42, respectivamente, en

donde Any = nf" + nfu + %42 v de forma analoga An.

Any
m_ 2 2.40
€% N ( )
Af
e = 7” (2.41)
e% =€l + e, (2.42)

El error absoluto de la concentracién media se calcula como se expresa en la Ecua-
cién 2.43.

AC =¢eg-C (2.43)

Por 1ultimo, se define a la cantidad "Corte” = 6, como el cociente entre el flujo

masico en la salida 1 y el flujo mésico de entrada, segin la expresién 2.44

mOutl

= (2.44)

mln

2.7. Criterios de convergencia
Los criterios de convergencia utilizados son:
1. valores de los residuos por debajo de un valor umbral
2. cierre de caudales maésicos

3. clerre de caudales molares

Para el primer criterio, segin el manual de Fluent, se recomienda tomar como
criterio de convergencia, residuos menores a un umbral de 107, Debido a que el modelo

de difusion implementado es muy sensible a la convergencia fluidodindmica al momento
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de cerrar los caudales molares, es necesario determinar un criterio de convergencia mas
riguroso. Es por esto que se determina como criterio de convergencia cuando los residuos
alcanzan valores por debajo del umbral de 1072, Cuando se utilizan Solvers basados
en densidad, como es el caso en este trabajo, los residuos R en Fluent se determinan
mediante la Ecuacion 2.45, en donde W representa cualquier variable a ser calculada

por Fluent [7],

Ry (W)

k(W) = méx (Rs)

(2.45)

en donde R; (W) se calcula como el valor cuadratico medio de la tasa de variacién

de la variable W en todas las celdas de la malla, como se indica en la ecuacion 2.46. Por

otra parte, R5 representa el conjunto de los residuos de las primeras cinco iteraciones
oW

calculados segin 2.46, en donde la derivada “5- representa la tasa de cambio de la

variable W respecto de la iteracion t.

Ry(W)=4/)_ (%—T)Z (2.46)

En la Figura 2.13, se muestra un ejemplo de la evolucion de los residuos.

Residuals
continuity 16+02
x-velocity
: 1e+00 +
y-velocity e
energy 1e-02
uds-0 1e-04 N
1e-06
1e-08
%
1e-10 Y
H"\ﬂ
1e-12 i
hv\
1e-14 R
1e-16
0 5000 10000 15000 20000 25000 30000 35000 40000

Iterations

Figura 2.13: Graéfico de la evolucién tipica de los residuos.

Se puede observar de la Figura 2.13, que una vez alcanzada una buena convergencia
de los residuos de las variables fluidodindamicas, se carga el cédigo externo (UDS: User
Defined Scalar), y se continda con las iteraciones de calculo hasta que los residuos del
UDS también alcancen la convergencia.

El criterio de cierre de caudales masicos, consiste en calcular el caudal masico neto
entre entrada y salida/s para un dado nimero de iteraciones, y que el resultado sea al

menos cinco 6rdenes de magnitud por debajo del valor del minimo de estos caudales
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masicos.

Por otra parte, el criterio de cierre de caudales molares, es similar al de cierre
de caudales masicos, pero no se logra que el orden de magnitud del resultado de la
suma sea tan bajo. Por esto, se calcula el error como se describe en la seccion 2.6 y
se busca que sea del orden del 10%. Esto se debe a que el cédlculo de los caudales
molares se realiza mediante una funcién externa resolviendo una ecuacién fuertemente
no lineal e implicita, presentando un grado de convergencia diferente al del calculo de

la fluidodindmica.






Capitulo 3
Resultados y Discusion

“Quien no sabe lo que busca, no comprende lo que encuentra”

— Claude Bernard

3.1. Resultados fluidodinamicos

3.1.1. Simulaciones con condiciones del laboratorio

Se realizaron las simulaciones de dos casos de mediciones realizadas en el laboratorio
del proyecto LASIE.

Las condiciones de dichas mediciones se presentan en la Tabla 3.1.

Mezcla Py [mBar] | P, [mBar] | X
COy 2,5%-He | 50,411 0,2585 | 9,3564
COy 2,5%-He 197,79 0,5821 12,3503

Tabla 3.1: Condiciones de las mediciones realizadas en el laboratorio del proyecto LASIE con
una boquilla de didmetro D = 0,3 mm.

A partir de estos valores medidos de presiones de alta y de baja, y configuracion de

la posicién del skimmer, se realizé la simulacién del caso.

En las Figuras 3.1 y 3.2 se muestra el mapa del nimero de Mach obtenido para

cada simulacion.

29
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Figura 3.1: Mapa del niimero de Mach en la cdmara de descarga para Py = 50,411 mBar.
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Figura 3.2: Mapa del nimero de Mach en la cdmara de descarga para Py = 197,79 mBar.

Se puede observar que la geometria del flujo de las Figuras 3.1 y 3.2 no cumplen
con la geometria caracteristica de un flujo supersénico en expansion libre axi-simétrica

como el descripto en la Figura 2.2.

Debido a esto, se analiz6 la evolucién del nimero de Mach en el eje de simetria y
se lo compard con la curva del modelo semiempirico de Pauly. Esto se muestra en la

Figura 3.3.
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144 = Simulacion| L~ 71" Simulacion e
Pauly
—X,

N° Mach
N° Mach

T
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(a) Py =50,411 mBar (b) Py = 197,79 mBar

Figura 3.3: Comparacién entre la evolucién del nimero de Mach obtenido de la simulacién
en negro y el descripto por el modelo de Pauly en la curva roja. La recta azul indica la posicién
axial tedrica del disco de Mach.

Se puede observar que la evolucion del niimero de Mach obtenido de las simulaciones
se aparta de la curva del modelo de Pauly mucho antes de alcanzar la posicion tedrica del
disco de Mach, la cual es la posicién en donde se termina la condicién cuasi-isoentrépica.

En la Figura 3.4 se muestra la evolucién del nimero de Knudsen de ambos casos.

18] ® Simulacion 08] ® Simulacien
D=03mm| _ _ _ _ _ _ _ _ _ ) : D03mm| = - < —pmt S 4=

Knudsen

T T T T
6 7 8 9 10 o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13

(a) Py = 50,411 mBar (b) Py = 197,79 mBar

Figura 3.4: Evolucién del niimero de Knudsen obtenido de las simulaciones a lo largo del eje
de simetria adimensional.

En las Figuras 3.4(a) y 3.4(b) se puede observar que el nimero de Knudsen para
ambas simulaciones toma valores por encima de 0,3. Esto indica que los casos bajo
estudio no cumplen con la validez de la hipétesis del continuo. El fenémeno fisico que
se da lugar en estos casos, queda fuera del rango de validez de las ecuaciones de Navier-
Stokes, lo cual se refleja en el hecho de no poder reproducir con el cédlculo la forma
geométrica de las ondas de choque, y la evolucién del niimero de Mach en el eje, y por
lo tanto, los pardametros fluidodinamicos.

Cabe destacar que el software Fluent esta configurado para realizar los calculos a

partir de las ecuaciones de Navier-Stokes, sin discriminar si estas son validas o no en



32 Resultados y Discusién

el caso en estudio. Debido a esto, a pesar de que el nimero de Knudsen salga fuera del
rango de validez de las ecuaciones de Navier-Stokes, el software continta realizando el
calculo celda a celda de dichas ecuaciones, por lo que el resultado obtenido, no es una
representacion fiel del proceso fisico que se da lugar en los experimentos analizados en
el laboratorio.

Debido a esto, se procedio a disenar los valores de las condiciones de contorno para
los experimentos de laboratorio, en los cuales se cumpla con la hipétesis del continuo,
y que los resultados obtenidos se puedan analizar mediante las ecuaciones de Navier-
Stokes, para poder estudiar dicho proceso bajo esta teoria.

El hecho de poder calcular con buena precision la fuidodindamica de un determinado
caso, resulta de vital importancia dado que la herramienta computacional es la tnica
disponible hasta el momento para saber lo que ocurre en la camara de separacion. Por
lo tanto, constituye una herramienta muy importante para la realimentacién con el

laboratorio, orientada fundamentalmente a disenos futuros.

3.1.2. Diseno de las condiciones para los experimentos

Ademas de las simulaciones realizadas con las condiciones de contorno de los expe-
rimentos, también se hicieron simulaciones con otras condiciones en las que se busco
analizar la difusion para la separacién de especies. Sin embargo, dichos resultados difu-
sivos no coincidian con las mediciones experimentales, debido a que en las simulaciones
no se obtenia la geometria caracteristica del Barril de Mach, por lo que se busco la
explicacién desde la parte fluidodindmica, haciendo foco en la validez de la hipotesis
del continuo.

Para que los resultados obtenidos en el laboratorio del proyecto LASIE puedan
ser analizados bajo la hipotesis del continuo, y por ende, mediante las ecuaciones de
Navier-Stokes, se planteé determinar las presiones de baja minima, para la cual se
cumple dicha hipotesis para distintas presiones de alta con las que puedan realizarse
experimentos en el laboratorio segin las capacidades instaladas en el mismo.

Esto se realizé tomando como criterio que el niimero de Knudsen maximo alcanzado
en la zona mas critica del flujo (inmediatamente aguas arriba del disco de Mach), sea
0,3. Como el flujo se expande de forma cuasi-isoentropica en la zona de silencio, las
peores condiciones del mismo para la validez de las ecuaciones de Navier-Stokes, se dan
cuando este alcanza los valores minimos de densidad. Asi, se busca tener la condicién
de Kn < 0,3 en todo el campo del flujo.

Se seleccionaron distintos valores para la presion de alta y de diametros de garganta,
de acuerdo con las capacidades disponibles en el laboratorio, a partir de los cuales se
calcularon los valores minimos para la presion de baja correspondiente para obtener

un nimero de Knudsen maximo de 0, 3. Esto se realizé utilizando las ecuaciones 2.12,
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2.10, 2.7, y 2.3. Con el nimero de Knudsen limite determinado, se calculé el valor de
la posicién en el eje adimensional en el que se alcanza dicho valor. Luego, se establecio
que dicha posicion sea la del Disco de Mach, y mediante la ecuacion 2.3 se obtuvo el
valor de la presion minima que debe establecerse en la camara de descarga para que se
cumpla la hipotesis del continuo.

En la Figura 3.5, se muestran las presiones de alta seleccionadas, en funcién de la
posiciéon axial adimensional del disco de Mach en la que se obtiene Kn = 0,3, para

distintos didmetros de boquilla considerando la expansién cuasi-isoentrépica.

1000

200 ‘ ‘ ‘
2 4 6 8 10 12
Xm
Figura 3.5: Presiones de alta en funcién de la posicién del disco de Mach en el eje adimensional
para diferentes diametros de boquilla.

Se puede observar de la Flgura 3.5 que a medida que se incrementa el diametro de
la boquilla, la posicién tedrica del disco de Mach se desplaza alejandose de la misma.
En la Figura 3.6 se muestran las presiones de baja obtenidas para las posiciones del

disco de Mach obtenidas a partir de la Figura 3.5.
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Figura 3.6: Presiones de baja calculadas en funcién de la posicién del disco de Mach en el eje

adimensional para diferentes didmetros de boquilla.

De la Figura 3.6 se puede observar que a medida que el diametro de la boquilla

aumenta, el valor minimo de la presion de baja es cada vez menor para una dada
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presion de alta y posicion del disco de Mach.

En el grafico de la Figura 3.7 se resumen los dos graficos anteriores para poder
determinar la presién de baja minima que se deberia configurar en el experimento

dada una presion de alta, para garantizar la validez de la hipdtesis del continuo.
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Figura 3.7: Presiones de alta y de baja calculadas en funcién de la posicién del disco de Mach
en el eje adimensional para diferentes diametros de boquilla.

A partir de los datos obtenidos mostrados en la Figura 3.7, se realizaron simulaciones
fluidodinamicas para una boquilla de didmetro 0,5 mm. La configuracién de presiones

que se utilizaron se muestran en la Tabla 3.2.

Py [mBar] 200 330 450 660
Py, [mBar] | 3,9526 | 3,9947 | 4,0206 | 4,0514
X 4,7659 | 6,0896 | 7,0882 | 8,5515

Tabla 3.2: Configuraciones de presiones utilizadas para las simulaciones.

En la Figura 3.8 se muestran la evolucién del nimero de Mach y del nimero de

Knudsen en el eje de simetria obtenidas de las simulaciones.
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Figura 3.8: Evolucién de los niimeros de Mach y de Knudsen a lo largo del eje adimensional
de simetria.

Las rectas verticales de la Figura 3.8(a) representan las posiciones tedricas del
disco de Mach correspondientes a cada una de las configuraciones de presiones. Se
puede observar que en los cuatro casos, la evolucién del nimero de Mach coincide
con la curva del modelo de Pauly representada en amarillo. Sin embargo, se observa
que mientras menor es la relacién de presiones, la evolucion del niimero de Mach se

aparta de forma mas temprana del modelo de Pauly; mientras que a mayor relacion
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de presiones se aparta en una posicion mas cercana al disco de Mach, el cual es una

onda de choque plana estacionaria que tiene un espesor no nulo, como se puede ver en

la Figura 3.8(b).

Por otra parte, se puede observar de la Figura 3.8(b), que el nimero de Knudsen
se mantiene por debajo del valor de diseno 0,3 en todo el campo del flujo, por lo que

se considera que estos casos cumplen con la valildez de la hipodtesis del continuo.

Cabe destacar, que las presiones de baja calculadas, son las presiones minimas que
se deben considerar para la validez del continuo, por lo que seria mejor utilizar presiones

por encima de los valores calculados.

En la Figura 3.9 se muestran los mapas del nimero de Mach obtenidos para las

cuatro simulaciones realizadas.
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Figura 3.9: Mapas del ntmero de Mach obtenidos para las cuatro simulaciones realizadas.

Se puede observar de la Figura 3.9, que a mayor relacién de presiones, mayores son
las dimensiones del barril de Mach, como es de esperarse segin las Ecuaciones 2.3, 2.4,
2.5, 2.6.

En la Figura 3.10, se muestran los mapas de la temperatura en Kelvin obtenidos

para las cuatro simulaciones realizadas.
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Figura 3.10: Mapas de la temperatura en Kelvin obtenidos para las cuatro simulaciones rea-
lizadas.

Se puede observar de la Figura 3.10, que la zona que alcanza los menores valores de
temperatura se encuentran en el nicleo supersénico. Es por esto que el barril de Mach
seria la zona propicia para provocar la clusterizacion de las moléculas del gas, y por lo
tanto, para realizar la iluminacion laser para aumentar la efectividad de la separacién

de especies por medio del aumento de la diferencia de masas de las mismas.

3.2. Resultados difusivos

3.2.1. Anadlisis de la termoforesis

En esta seccion se muestran los resultados obtenidos del andlisis de la influencia del
factor de difusion térmica az en el modelo de difusién binaria. Las mezclas de gases

que se utilizaron para este andlisis fueron:

s Ne?2 9,25 %-Ne?°

» SFs 5%-He
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3.2.2. Gas puro Ne*-Ne?

Se implement6 el cdlculo del ar en el cédigo externo en C, segin las rectas de la
Figura 2.12 para calcular los perfiles de concentracién utilizando tres valores del ar,

como se muestra a continuacion:

= ar = 0,01
= ar = —0,01

» ar =m - T + b (variacién lineal con la temperatura) 2.6

Las presiones de alta y de baja determinadas para este andlisis fueron de Py = 1200
mBar y P, = 4 mBar, con la idea de obtener los mismos resultados fluidodinamicos
obtenidos en [0].

En la Figura 3.11 se muestran los mapas del nimero de Mach y de concentracion,

obtenidos de las simulaciones fluidodinamicas y de difusion, respectivamente.

1.50e+01 9.32e-02
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(a) Mapa del ntimero de Mach (b) Mapa de concentracién

9.10e-02

9.06e-02

9.03e-02

9.00e-02

Figura 3.11: Mapas del niimero de Mach y de concentraciéon obtenidos de las simulaciones
fluidodindmicas y de difusién, respectivamente.

Se puede observar de la Figura 3.11(a), que la introduccién del skimmer induce
una variacién de la geometria tipica de un flujo en expansién libre supersénica como
el mostrado en la Figura 2.2.

Por otra parte, se puede observar de la Figura 3.11(b), que en la zona en las cuales
se encuentran las ondas de choque, se produce una variacién en la concentracion molar.

En la Figura 3.12 se muestran los perfiles de concentracion a lo largo del radio de la
cédmara, obtenidos para una concentracién molar natural de (9,25 % del isétopo Ne??),

evaluada en la posicion axial de la punta del skimmer.
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Figura 3.12: Perfiles de concentracién del Ne?? con ar = 0,01, ap = —0,01, y la variacién
lineal ar = m - T +b.

En la Figura 3.13 se muestran los perfiles de temperatura y de ar en funcién de la

posicion radial evaluado enla posicién axial de la punta del skimmer X, = 4 mm.
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100 4 0,01

50 -0,02 4

0+ -0,03 4

Posicién radial [mm] Posicién radial [mm]

(a) Perfil de Temperatura (b) Perfil de ar

Figura 3.13: Perfiles de temperatura y de ar a lo largo del radio para Xy =4 mm y Rs = 2
mim.

Se puede observar de la Figura 3.13 que la evolucién del ar es proporcional a la
evolucion de la temperatura a lo largo de la direccién radial, como era de esperarse
debido a su dependencia lineal propuesta.

También cabe destacar, que los valores extremos que toma o son £0, 03. El cambio
de signo que sufre el ar a medida que varia con la temperatura, invierte la direccién de
la difusién por gradiente de temperatura, algo que con valores constantes no se capta.
A pesar de esto, se observa que el perfil de concentraciéon obtenido con la propuesta de
la variacién lineal del a7 se encuentra entremedio de los perfiles de concentracién para

valores constantes de ap = £0,01.
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Segun la Figura 3.13(b), el ap posee valores del orden de —0, 03 antes de la posicién
radial de la punta del skimmer. Sin analizar otros parametros que influyen en la difusion
total, esto indicaria que deberia darse lugar a una mayor difusién antes del skimmer, es
decir, en el niicleo supersénico. Sin embargo, esto no sucede debido a que el gradiente de
temperatura en dicha zona es practicamente nulo, ya que la temperatura se mantiene
aproximadamente uniforme en cada seccién radial. Segin la ecuacion 2.27, el término
de la termoféresis depende directamente del gradiente de temperatura, por lo que al
mantenerse aproximadamente uniforme radialmente, no se da lugar a una gran difusion
por temperatura.

Por otra parte, en los lugares en donde se tiene mayores gradientes de temperatura,
es decir, en la proximidad de la onda de choque oblicua, el ar toma valores cercanos a
cero, por lo que en este caso tampoco se ve favorecida la difusién por temperatura.

En la Figura 3.14 se muestran los perfiles del gradiente de temperatura en las
direcciones axial z y radial r divididos por la temperatura y multiplicados por ar-C7Cy

a lo largo de la posicion radial para X, = 4 mm.

10

rC,Co(&T/T) [1/m]

-10 4

-15

T T T T T T T T

T
-1 0 1 2 3 4 5 6 7 8
Posicion radial [mm]

Figura 3.14: Perfiles del gradiente de temperatura en las direcciones axial y radial a lo largo
de la posicién radial para X, = 4 mm.

. . 19T _ 19T

Segtn la Figura 3.14, se puede observar que tanto el factor ar-C1Coggr = K55,
19T _ 19T . (o .

como a7-C} CQTa_y =K T7 gy 5€ mantienen practicamente nulos a lo largo de la posicién

radial evaluada, con un gran salto en la posicién radial R, de la punta del skimmer,

haciendo K - % ~ 0.

3.2.3. Mezcla SFg-He

Se implement6 el célculo del ar en el cédigo externo en C, seguin las rectas de la
Figura 2.12 para calcular los perfiles de concentracion utilizando tres valores del ar,

como se muestra a continuacion:
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= ar =0,01
u OéT:—0,0].

» ap =m-T + b (variacién lineal con la temperatura) 2.6

Al igual que en 3.2.2, las presiones de alta y de baja determinadas para este andlisis
fueron de PO = 1200 mBar y Pb = 4 mBar, con la idea de obtener los mismos resultados

fluidodindmicos obtenidos en [0].

En la Figura 3.15, se muestran los mapas del nimero de Mach y de concentracion

obtenidos de las simulaciones fluidodinamicas y de difusion, respectivamente.
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(a) Mapa del ntimero de Mach (b) Mapa de concentracién

Figura 3.15: Mapas del ntimero de Mach y de concentraciéon obtenidos de las simulaciones
fluidodindmicas y de difusién, respectivamente.

Nuevamente, como se mencioné en la seccién 3.2.2; se puede observar de la Figura
3.11(a), que la introduccién del skimmer induce una variacién de la geometria tipica

de un flujo en expansion libre supersonica como el mostrado en la Figura 2.2.

Asimismo, como en lo analizado en 3.2.2; se puede observar de la Figura 3.11(b),
que en la zona en las cuales se encuentran las ondas de choque, se produce una variacion

en la concentraciéon molar.

En la Figura 3.16 se muestran los perfiles de concentracion a lo largo del radio de
la cdmara, obtenidos para una concentraciéon molar inicial de 9,25 %, evaluada en la

posicion axial de la punta del skimmer.
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Figura 3.16: Perfiles de concentracién del SFg a lo largo de la posicién radial para X, = 4
mm.

En la Figura 3.17 se muestran los perfiles de temperatura y de ar en funcién de la

posicion radial evaluado en la posicién axial de la punta del skimmer X, = 4 mm.
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Figura 3.17: Perfiles de temperatura y de ar a lo largo del radio para Xy =4 mm y Ry = 2
mim.
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Como era de esperarse, el perfil de ap es proporcional al perfil de temperatura,
como puede observarse de la Figura 3.17.

En la Figura 3.18 se muestran los perfiles del gradiente de temperatura en las
direcciones axial z y radial r divididos por la temperatura y multiplicados por ar-C7Co

a lo largo de la posicion radial para X, = 4 mm.
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Figura 3.18: Perfiles del gradiente de temperatura en las direcciones axial y radial a lo largo
de la posicién radial para X, = 4 mm.

3.3. Analisis de la posicion del skimmer

En esta seccion se presenta el trabajo en el que se analiz6 la variacién en la concen-
tracion a la salida de la cdmara de descarga en funcién de la posicion axial de la punta
del skimmer. Para esto, se realizaron simulaciones de una mezcla de CO,-He, como la
utilizada en la seccion 3.1.2; y se implementé el modelo de variacién lineal del factor de
difusiéon térmica ar como se presento en la seccién 2.5.1. Se generaron cada una de las
geometrias con skimmer, variando la posicién axial de la punta del mismo, y realizando
el correspondiente mallado de cada una de las mismas. En la Tabla 3.3 se presentan las

distintas posiciones del skimmer analizadas, para una boquilla de didmetro D = 0,5

min.

R, [mm] X [mm]
1,5 21314] 5
18 |2/3|4]5]6

Tabla 3.3: Posiciones radial y axial de la punta del skimmer analizadas.

Primero, se corrié la fluidodindmica hasta obtener una buena convergencia de la

misma para cada una de las posiciones.
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La configuracién de presiones utilizadas, fue de Fy = 1000 mBar y P, = 4 mBar,
obteniendo una relacion de presiones de %‘; = 250. Esta configuracién, fue seleccionada
a partir del analisis de diseno realizado en la seccion 3.1.2. A pesar de que la presion de
baja minima calculada para que se cumpla la validez de la hipétesis del continuo para
una presion de alta de Py = 1000 mBar, fue de 4, 082184 mBar, se decidié utilizar una
presion de P, = 4 mBar para maximizar la relacién de presiones, manteniendo un valor
cercano al de diseno. Debido a que la diferencia es de un 2,01 % respecto del valor de
diseno, se considera que se cumple la hipdtesis del continuo salvo en una pequena zona

critica del flujo, es decir, cerca de la onda de choque normal.

Se realizé el calculo de la concentracion media en la salida 1, como se detalla en la

seccion 2.6.

En la Figura 3.19, se muestra la concentracién media en la salida 1, en funcién de

la posicién axial de la punta del skimmer, para un radio de skimmer de R, = 1,5 mm.
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% — =C=25%
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Figura 3.19: Concentracién media en la salida 1 en funcién de la posicién axial del skimmer
Xs para Ry = 1,5 mm.

Se puede observar de la Figura 3.19, que la para la primera posicién axial analizada,
la concentracién media en la salida 1 es de (3,01 £ 0,27) %, y luego decae a valores

cercanos a los de la concentracién de entrada.

Esto se debe a que a medida que el el skimmer se aleja de la boquilla, el mismo
ingresa dentro del nicleo supersonico debido a la curvatura del mismo. De esta forma,
al no cortar la punta del skimmer a la onda de choque en las posiciones mas alejadas
de la boquilla, no se genera enriquecimiento y la concentracién en la rama externa cae

al valor de referencia. Esto se muestra en la Figura 3.20.
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Figura 3.20: Mapa de vectores de velocidad coloreados por escala de concentracion.

Se puede observar de la Figura 3.20 que la punta del skimmer para el caso X, =4
mm y Ry = 1,5 mm, se encuentra ubicado dentro del barril de Mach. Por més que
ocurra el proceso de difusién a lo largo de la onda de choque oblicua, debido a que el

skimmer separa el flujo dentro del barril de Mach, éste se vuelve a mezclar en la salida

1.

Debido a esto, se decidié realizar una segunda corrida de simulaciones, elevando la
punta del skimmer. Segun la relacién 2.6 el didmetro maximo del barril de Mach varia
entre un 19% y un 26 % por encima del valor del didmetro del disco de Mach, el cual
tiene un valor tedrico de 2,5 mm segin 2.5. Si se considera que el diametro méaximo
del barril de Mach es un 26 % mayor que el del disco de Mach, se obtiene un valor de
Dp = 3,2035 mm, con lo que el skimmer se deberia unicar a un radio R, = 1, 6018 mm.
Debido a que las ondas de choque poseen un espesor, se tomé un valor de Ry, = 1,8

para la posicion radial de la punta del skimmer.

Se generaron las geometrias correspondientes con sus respectivos mallados, y se rea-

lizaron las simulaciones fluidodindmicas para luego hacer las simulaciones de difusion.

En la Figura 3.21, se muestran los mapas de Mach, para las distintas posiciones

mencionadas anteriormente para R, = 1,8 mm.
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Figura 3.21: Mapas del ndmero de Mach para las distintas posiciones axiales del skimmer con
un radio Ry = 1,8 mm.

Se puede observar de la Figura 3.21, cémo la influencia del skimmer modifica el
barril en cada una de las posiciones analizadas. Cabe destacar, que se observa que a
medida que se varia la posicion axial de la punta del skimmer, esta misma va cortando

al barril de Mach en distintas secciones.

En la Figura 3.22, se muestran los mapas de concentracién para las distintas posi-

ciones analizadas.



3.3 Analisis de la posicién del skimmer

47

4.00e-02
I 3.72e-02
3.44e-02
3.16e-02
2.88e-02
2.60e-02

2.32e-02

2.04e-02

1.76e-02
1 ABM”
1.20e-0:

(a) Xs =2 mm.

3.25e-02

3.02e-02

2.80e-02

2.58e-02

2.35e-02

2.12e-02

1.90e-02

1.68e-02

1.45e-02 -

4
1.22e-02 £
1.00e-02 7

(¢) Xy =4 mm.

3.80e-02

3.52e-02

3.24e-02

2.96e-02

2.68e-02

2.40e-02

2.12e-02

1.84e-02

1.56e-02

3.50e-02

3.27e-02

3.04e-02

2.81e-02

2.58e-02

2.35e-02

2.12e-02

1.89e-02

1.66e-02

1.43e-02

1.20e-02

3.40e-02

3.16e-02

2.92e-02

2.68e-02

2.44e-02

2.20e-02

1.96e-02

1.72e-02

1.48e-02

1.24e-02

1.00e-02

1.28e-02 <
1.00e-02

(e) Xs =6 mm.

Figura 3.22: Mapas de concentracién para las distintas posiciones axiales del skimmer con un

radio Ry = 1,8 mm.

Se puede observar de la Figura 3.22 como se da lugar al proceso de difusién en las

zonas en las que se encuentran las ondas de choque, y como luego de que el flujo las

atraviese, se homogeneiza.

Por dltimo, en la Figura 3.23 se muestran los mapas del nimero de Knudsen para

cada una de las posiciones bajo estudio.
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Figura 3.23: Mapas del nimero de Knudsen para las distintas posiciones axiales del skimmer
con un radio R; = 1,8 mm.

Se puede observar de la Figura 3.23, que el mayor nimero de Knudsen alcanzado
en todo el campo del flujo es de Kn = 0,376, un 25,33 % mayor al valor establecido
como limite para la validez del continuo. A pesar de esto, dicho valor para el nimero
de Knudsen se alcanza en las zonas "aguas abajo” de la punta del skimmer para las
posiciones X, < 3 mm. Debido a que en la posicién de la punta del skimmer se da la
separaciéon del flujo y se cumple Kn < 0,3, el hecho de que se alcance un Kn > 0,3
"aguasabajo” no es influyente en el calculo de las concentraciones medias en cada rama,

yva que para el calculo de estas, si se cumple el continuo antes que se de la separacién



3.3 Analisis de la posicién del skimmer 49

de caudales.

Para las posiciones X; = 4 mm, X; = 5 mm y Xy = 6 mm se puede observar de
la Figura 3.23(d), que el nimero de Knudsen se encuentra cercano al valor limite en la

zona del corte del skimmer.

En la Figura 3.24 se muestran ampliaciones de los mapas del nimero de Knudsen

para las posiciones X; =4 mm, X, =5 mm y X, = 6 mm.
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Figura 3.24: Ampliaciones de los mapas del nimero de Knudsen.

Se puede observar que en la zona inmediatamente anterior a alcanzar la onda de
choque normal, el nimero de Knudsen alcanza un valor menor a 0,3, y si bien es

cercano, se cumple la hipotesis del continuo.

Se realizo el cédlculo de la concentracion media en la salida 1 segtin se detalla en la
seccion 2.6, y se obtuvo el valor de la misma en funcién de la posicién axial X de la

punta del skimmer, como se muestra en la Figura 3.25.
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Figura 3.25: Concentracién media en la salida 1 en funcién de la posicién axial del skimmer
Xs para Rs = 1,8 mm.

El valor de la concentraciéon media obtenida para la posicion X, = 2 mm fue de
C’|XS:2 o= (3,9257 £ 11,35) %, y no se incluy6 en el grifico debido al gran error
porcentual que presenta (ey = 189,02 %).

El gran error que presenta el célculo de C , se debe al corte que se obtiene

Xs=2mm

en esta posicion. El caudal mésico que circula por la salida 1 para X, = 2 mm, es de
un 1,22 % del caudal mésico que ingresa, mientras que el caudal molar que fluye por
la salida 1 es un 1,11 % del caudal molar que ingresa por la superficie de entrada. Por
cémo se determina el error segiin se detalla en la seccién 2.6, se obtiene un gran error

en la determinacién de la concentracion.

Por otra parte, se observa de la Figura 3.25, que para la posicion X, = 4 mm, la
concentracion a la salida 1, disminuye respecto a los puntos adyacentes. Esto marca un
comportamiento diferente a lo analizado en trabajos previos segtn [11]. Esto se puede
deber a que la ubicacion de la punta del skimmer para la posicién mencionada, no se

encuentra cortando de forma éptima al flujo. Esto se muestra en la Figura 3.26.
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Figura 3.26: Mapas del campo del flujo en los que se presentan los cortes realizados por el

skimmer.

Se puede observar de la Figura 3.26, que para las posiciones Xy, =3 mm y Xy =5

mm, la punta del skimmer se encuentra en el empalme entre la zona roja y verde, sepa-

rando ambos flujos, y obteniendo asi, un mayor enriquecimiento. Por otra parte, para

la posicion X; = 4 mm, se observa que la punta del skimmer se encuentra levemente

inmersa en la zona verde, mezclando a la salida una leve cantidad de gas empobrecido.

Debido a esto, si bien se obtiene enriqueciemiento en todas las posiciones axiales

analizadas, la posicién X, = 4 mm presenta un menor enriquecimiento debido al analisis

mencionado.

En la Figura 3.27 se muestran los cortes para cada una de las posiciones axiales.
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Figura 3.27: Corte en cada una de las posiciones axiales X, para Ry = 1,8 mm.

Se puede observar de la Figura 3.27, que en la posicién X, = 4 mm, se tiene el

mayor corte, es decir, el mayor caudal masico.

Debido a que la concentracién media y el caudal masico se relacionan de manera
inversa, este es en conjunto con la posicion del skimmer, causante de la disminucion de
la concentracion media en X; = 4 mm, es el valor maximo de corte que se obtiene en

esta posicion.

3.4. Analisis de perfiles de concentracién en flujo

libre sin skimmer

Debido al costo computacional que conlleva realizar muchas simulaciones, se intentd
con una sola simulacion, estimar la concentracié media de la especie pesada en el lado

externo, para compararlas con las mediciones experimentales.

En la Figura 3.28 se muestra un esquema de un corte radial en el que se detallan

las zonas de interés.
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Figura 3.28: Esquema de las regiones analizadas para un corte radial.

En esta seccion, se muestran los resultados del andlisis cualitativo de los perfiles de

concentracion en distintas posiciones axiales del flujo.

Si se utilizara una geometria como la mostrada en la Figura 2.7(a) se obtendria un
reingreso del flujo en la zona cercana al radio externo de la cdmara en la superficie de
salida. Esto ocurriria por conservacién de momento, debido a que en la zona del eje de
simetria se tienen velocidades muy altas en direccion saliente. El hecho de que exista
un reingreso de flujo en la salida generaria que se arrastre un error en el calculo de la
concentracion, lo cual fue analizado en trabajos previos [I1]. Debido a esto, se utilizé
la geometria como la mostrada en la Figura 2.7(c), la cual posee una restriccién en el

area de salida, para evitar que desde la parte fluidodinamica, se tenga este reingreso
del flujo.

La configuracion de presiones utilizadas para este caso fue de F; = 1000 mBar,
P, = 4 mBar, para una mezcla de CO, 2,5% - He.

En la Figura 3.29 se muestran los vectores de velocidad en la salida de la geometria,

y se observa que se logra no obtener reingreso de flujo en la salida.

(BibliotecaLeo FalicovCAB-IB)
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Figura 3.29: Vectores de velocidad a la salida de la geometria utilizada.

En la Figura 3.30, se muestran los mapas del nimero de Mach y de concentracién

obtenidos.
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(a) Mapa del nimero de Mach. (b) Mapa de concentracién.

Figura 3.30: Mapas del nimero de Mach y de concentracién.

Las posiciones axiales analizadas fueron x =3 mm, =4 mm y z = 5 mm.

En la Figura 3.31, se muestran los perfiles de concentracién obtenidos.



3.4 Analisis de perfiles de concentracién en flujo libre sin skimmer 55

3,54

w
o
!

40— 40+
= C, = C,
= —C,=25% ——C‘=2.5%N

@
=)
L

Concentracion [%]
N I
° o
‘Ji
|
[T |
\I-IIII- mg

4
o
!
Ll LT

Concentracion [%]
-

t
[l
1
an .‘.N-

2,0 -
L ]
1,54 »
-
1,54 1]
T T T T T T T 1 1,0 T T T T T T T 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 0 1 2 3 4 5 6 7 8
Posicién radial [mm] Posicién radial [mm]
(a) x =3 mm. (b) =4 mm.

Concentracion [%]
N N
° o

!
J
\IF

[}
[}
[}
1
[}
]
]
]
[}
[}
[}
[}

L1}
[}
-
1,5 .
I
f

Posicién radial [mm]
(¢) =5 mm.

Figura 3.31: Perfiles de concentracién para las posiciones x = 3 mm, x =4 mm y = 5 mm.

Se planted la posicion ficticia de la punta de un divisor de caudales (skimmer virtual)
con la misma ubicada a la altura del radio interno de integracion R; que se muestra
en la Figura 3.28. De esta forma, se calcula mediante integraciéon desde un radio nulo
hasta R;, como se detalla en la seccién 2.6, la concentracién media interna Cin.

En la Figura 3.32 se muestran los perfiles de concentracion media calculadas en
funcién de la posicién radial, que seria la ubicacién de la punta del skimmer virtual.

Se puede observar de la Figura 3.31, que para las tres posiciones analizadas, el
perfil de concentracién se mantiene aproximadamente constante en un valor del orden
del 3,5 % para valores radiales mayores a 2 mm.

Esto puede dar un indicio de que la concentracién media en la regién externa, la
cual esta pesada con el campo de velocidades de acuerdo con lo detallado en la seccién
2.6, puede rondar este valor (3,5 %)

Si la velocidad axial sufre un cambio de signo (recirculacion, Figura 3.33) esto afecta
directamente al calculo de los caudales molares, y por ende, al de la concentracion
media, dificultando la determinacién de la misma en la zona externa debido al cambio

de signo.
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Figura 3.32: Perfiles de concentracién media para las posiciones x = 3 mm, x =4 mmy x = 5
mm.

Esta recirculacion interna no se presenta en los casos en los que se modela explicita-
mente el skimmer como se muestra en la seccién 3.3, y por lo tanto esto no representa
una dificultad para el cdlculo de las concentraciones medias del lado externo, como si
ocurre en el modelado de la camara abierta sin skimmer. Por esto, calcular la concen-
tracion media externa en la geometria sin skimmer, no daria valores representativos
para la gemetria con skimmer.

Sin embargo, el cdlculo de las concentraciones medias del lado interno, en las que
intervienen las velocidades axiales del niicleo supersonico, las cuales son todas positivas,
puede realizarse sin dificultad, tal como muestra en la figura 3.32. En la misma, puede
observarse un minimo de la concentracion de la especie pesada por el lado interno
cuando la punta del skimmer virtual se sitia a un radio del orden de 2 mm. Esto
por conservacion de especies, puede indicar que para un skimmer colocado en dicha
posicion del lado externo, se podria tener un maximo en la concentracion media de la
especie pesada que es lo que se busca.

Por lo tanto, el calculo de la camara abierta sin skimmer no puede arrojar un valor

deterministico para la concentracién media del lado externo, pero si a través del analisis
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en el lado interno nos puede dar un indicio acerca de a qué posicion radial convendria
colocar el skimmer real, para cada posicion axial de modo de lograr un maximo en la
concentracion media de la especie pesada en el lado externo. De este modo, constituye
una herramienta vélida para un primer andlisis con una sola simulacién en la buisqueda

de los 6ptimos de enriquecimiento para una configuracion dada.

En la Figura 3.33 se muestran los perfiles de velocidad axial en funcién del radio

para cada corte radial a x = 3 mm, r =4 mm y x = 5 mm.
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Figura 3.33: Perfiles de velocidad axial para las posiciones x = 3 mm, x = 4 mm y x = 5 mm.

Se puede observar de la Figura 3.33, que la velocidad axial, sufre un cambio de
sentido. En la Figura 3.34 se muestran los vectores de velocidad para la posicion x = 4

min.
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Figura 3.34: Vectores de velocidad coloreados por magnitud de la velocidad axial para la
posicién x = 4 mm.

Cabe destacar, que la concentracion media no se calcula como el valor medio del
perfil en una superficie dada. Esto se debe a que en el laboratorio, se toma una muestra
de la mezcla gaseosa a la salida, y se mide su composicion. Esto depende de la cantidad
de moles recolectados de cada una de las especies, y por lo tanto, de los caudales molares
de las mismas recolectados en un cierto tiempo de medicién. Estos caudales molares
dependen no solo de la concentracién, sino también de las velocidades, siendo la forma
de estimar la concentracion media que se mide en el laboratorio, la indicada en la
seccion 2.6.

Las cantidades que se miden a la salida de cada una de las cdmaras (cabeza y
cola) son los caudales molares, los cuales dependen de la velocidad axial del gas, y
por ende, la concentracion media se determina como se detalla en la seccién 2.6. Por
esto, el cédlculo de la concentracién media por medio de la integracién del perfil de
concentracion no seria un valor representativo.

Segun lo explicado anteriormente, se puede estimar que si se utilizara una geometria
con divisor de caudales se tendria enriquecimiento de la especie pesada en la salida 1 si
se coloca la punta del skimmer a un radio R; = 2 mm para las tres posiciones axiales

analizadas.



Capitulo 4

Conclusiones y posibles lineas de

trabajos futuros

“No todos los que deambulan sin rumbo fijo estdn perdidos.”
— J. R. R. Tolkien

4.1. Sobre los resultados fluidodinamicos

Segtn lo visto en la seccion 3.1, se observo al momento de realizar las simulaciones,
que para los parametros de los experimentos realizados en el laboratorio, no se cumple
la validez de la hipdtesis del continuo, debido a que el nimero de Knudsen resultante
supera el valor limite de Kn < 0, 3 en una regién del dominio de simulacién, la evolucion
en el eje adimensional del nimero de Mach se separa de forma muy temprana del modelo
de Pauly, y la geometria dada por el mapa del nimero de Mach de las simulaciones,
no se corresponde a la geometria tipica de un flujo supersonico en expansion libre. En
el laboratorio, se realizaron las mediciones de concentracién a la salida 1 y se observo
un enriquecimiento de la especie pesada. Este experimento no puede ser modelado
mediante las ecuaciones de Navier-Stokes, por lo que es necesario aplicar otro modelo
para representar el fenémeno fisico, como por ejemplo, la ecuacién de Boltzmann, segin
el grafico de la Figura 2.5. Esta metodologia se encuentra actualmente en desarrollo
dentro del proyecto LASIE.

4.2. Sobre el diseno de experimento

Para poder establecer una relacion entre las mediciones realizadas sobre los ex-
perimentos llevados a cabo en el laboratorio y las simulaciones, se disenaron futuros

experimentos en los que se cumpla la hipotesis del continuo, para que el fenémeno fisico

59
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pueda ser representado por las ecuaciones de Navier-Stokes, y por ende, las simulacio-
nes de lo que ocurre en el interior de la tobera sean representativas. Se propusieron
distintas presiones de alta, y distintos didmetros de boquilla, y se calcularon las co-
rrespondientes presiones de baja minimas, de forma tal que se obtenga un ntmero
de Knudsen de Kn = 0,3 como maximo en todo el dominio del campo del flujo. Se
representan las presiones de alta y de baja en las Figuras 3.5, 3.6, y 3.7.

Se pudo observar que para una dada presién de alta, la presién de baja minima
se mantiene aproximadamente constante. Por otra parte, el pardmetro mas influyente
sobre la variacién de P/ es el didmetro de boquilla, observando que a mayor didmetro
de la misma, se podrian utilizar presiones mas bajas, mientras que para didmetros
menores, se necesitan mayores valores de P/™".

Se realizaron simulaciones fluidodinamicas de cuatro de las presiones de alta pro-
puestas: Py = 200 mBar, Py = 330 mBar, Fy, = 450 mBar, y F, = 660 mBar, y se
obtuvieron los perfiles de la evolucion del nimero de Mach y del nimero de Knudsen
a lo largo del eje para cada una de ellas. Se observd que en todos los casos, se cumple
con Kn < 0,3. Ademas, cabe destacar que para menores presiones de alta, la evolucién
del nimero de Mach se aparta del modelo de Pauly mucho antes de alcanzar la posi-
cion teodrica del disco de Mach, que para presiones mayores. Debido a esto, se concluye
que las recomendaciones para realizar los experimentos en el laboratorio de forma tal
que se pueda correlacionar los resultados con los obtenidos mediante las simulaciones
fluidodinamicas, son utilizar las mayores presiones de alta posibles y utilizar el mayor
diametro de boquilla posible para poder utilizar las menores presiones de baja posibles,

Py

aumentando asi la relacion de presiones B> aunque esto tiene un limite asociado con

la capacidad de bombeo instalada en el laboratorio.

4.3. Sobre el analisis de la termoforesis

4.3.1. Gas Ne*?9,25%-Ne*

Segin lo presentado en la seccion 3.2.1, se pudo observar que el término de la
termoforesis de la Ecuacion 2.27 no presenta una gran relevancia. Mas atin, se observo
que considerar la variacién con la temperatura del factor de difusién térmica g no
presenta un cambio significativo en el perfil de concentraciones para el gas Ne?29, 25 %-
Ne?Y. Esto se debe principalmente a lo explicado en la seccién 3.2.1, en donde se detalla
que existe una competencia entre la existencia del gradiente de temperatura y el valor
del ar. Cuando el ar toma los mayores valores en valor absoluto, la temperatura se
mantiene aproximadamente uniforme en la direccién radial, tanto antes como después
de la onda de choque. Esto implica un término difusivo asociado a la termoforesis

despreciable, dado que el mismo depende del gradiente de temperatura VI'. Por otra
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parte, cuando se da lugar al mayor salto de temperatura el a; toma valores cercanos
a 0. Si bien el término KTg presenta un salto en la posicion del skimmer de valores
negativos a valores positivos en forma pronunciada, se concluye que su aporte a la

difusién total se puede considerar despreciable para el gas Ne?? 9,25 %-Ne?.

4.3.2. Mezcla SF;5%-He

Para esta mezcla de gases utilizada, se observo un comportamiento similar al del gas
Ne??9,25 %-Ne?. Los perfiles de concentracién no presentan una variacién significativa
para los tres casos analizados del ar, ya que se observa que la diferencia entre los valores
de los perfiles de concentracién en el pico de ambos es de Cppz—g1 — Copeo1 =~ 0,05 %.
El perfil de concentracion en el cual se considerd la variacion lineal del o se encuentra
nuevamente entre los valores de los perfiles a ar = 40, 1. De manera similar que para
el caso de Ne*? 9,25 %-Ne®, a pesar de que el término K7YL presenta un salto en la
posicién del skimmer de valores negativos a valores positivos en forma pronunciada,
se concluye que su aporte a la difusion total se puede considerar despreciable para la
mezcla SFg 5 %-He.

4.4. Sobre el analisis de la posicién axial del skim-

mer

Para el anélisis realizado para el radio del skimmer de Ry = 1, 5 mm, se concluyé que
dicho valor tomando la variacion de la posicién axial, no es el adecuado para generar
una separacién en la cual se obtenga una mezcla enriquecida con la especie pesada a
la salida 1, para las posiciones axiales de * = 4 mm y x = 5 mm y una relacién de
presiones de % = 250. Sin embargo, si se logra un enriquecimiento de la especie pesada
parax =2 mmy x = 3 mm.

En este caso de R, = 1,5 mm = constante, sucede que a medida que la punta
del skimmer se aleja de la boquilla, el mismo ingresa dentro del ntcleo supersénico
cuasi-isoentropico y de este modo al no cortar a la onda de choque en las posiciones
mas alejadas de la boquilla, no se genera enriquecimiento y la concentracion en la
rama externa cae al valor de referencia. Esto se debe a que el proceso difusivo ocurre
principalmente en la onda de choque oblicua, donde se presentan los mayores gradientes
de presion. Cuando la punta del skimmer entra al nicleo cuasi-isoentrépico, la onda
de choque se encuentra totalmente en la zona externa y la separacion de especies que
produce la misma no se aprovecha en la divisién de flujos generada por el skimmer.

Por otra parte, para el caso en que R, = 1,8 mm, se observa que se tiene un

enriquecimiento de la especie pesada, debido a que se obtienen concentraciones medias
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mayores a la de referencia. Puede observarse que sucede algo similar a lo que ocurre
en el caso de Ry, = 1,5 mm. Para el caso de Ry = 1,5 mm la punta del skimmer corta
dentro de la zona de silencio obteniendo una concentracién media a la salida 1 cercana a
la de referencia, mientras que en este caso la punta del skimmer corta aproximadamente
la mitad del espesor de la onda de choque en la posicién Xy = 4 mm. Debido a que no
llega a encontrarse dentro de la zona de silencio, se obtiene un enriquecimiento, aunque
para el valor de X, = 4 mm, el valor de la concentraciéon media cae en comparacién
con los valores obtenidos para las posiciones adyacentes, por lo explicado en la seccion
3.3.

Segun este andlisis, se debe tener especial cuidado con la posicién de la punta del
skimmer, debido a que un radio que no sea suficiente para separar el flujo a la altura en
la que se forman las ondas de choque, no generaria ningtin tipo de enriquecimiento. Por
otra parte, a pesar de que el radio sea tal que corte al flujo obteniendo enriquecimiento
a la salida, puede suceder que en alguna posicién axial, se corte por demas el espesor
de la onda de choque oblicua, disminuyendo la concentraciéon media.

Es por esto que la seleccion de la posicion axial del skimmer, tanto como su didmetro

son muy importantes para lograr una buena separacion.

4.5. Sobre el analisis de los perfiles de concentra-

cion en una tobera sin divisor de caudales

En este andlisis se observd que no se puede realizar un célculo preciso del valor de
la concentracion media para distintas posiciones axiales, en la zona externa mediante
el calculo detallado en la seccién 2.6, debido a que se tiene recirculacién del flujo, por lo
que la velocidad axial negativa introduce errores en el calculo de los caudales molares.

Debido a esto, se estimé cual seria el radio adecuado para colocar la punta del
skimmer si se utilizara una geometria con divisor de caudales para la configuracion de
presiones utilizada en este andlisis, resultando ser del orden de Ry = 2 mm, para las
posiciones axiales analizadas en la seccion 3.4, dado que un minimo de concentracion
media en la rama interna por debajo del valor de referencia de la entrada, sugiere que
la concentracién media en la camara externa puede tener un valor bien enriquecido en
la especie pesada (COy).

Por lo tanto, la caAmara sin skimmer constituye una herramienta 1til para un analisis
cualitativo orientado a encontrar configuraciones de skimmer que brinden 6ptimos de
concentracion media de la especie pesada en la camara externa, que es lo que se mide
en el laboratorio.

Con ésta posicién de skimmer aproximada, posteriormente pueden realizarse las

simulaciones detalladas con el divisor modelado explicitamente para determinar el valor
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de esta concentracién media.

4.6. Posibles lineas de trabajo futuras
A continuacion se detallan posibles lineas de trabajo futuras:

= Andlisis experimental: Planificar y realizar experimentos para obtener una
buena comparacién entre los experimentos y las simulaciones, dentro de un régi-
men en el cual sean validos los calculos de las simulaciones y que asi se pueda
predecir lo que ocurra en la unidad separativa. Cabe destacar que es necesario
que en los experimentos se tenga especial cuidado en la configuracién de las pre-
siones de alta y de baja ya que las mismas determinan la geometria del barril de

Mach, y por ende, el nivel de enriquecimiento.

= Realimentacion de la fluidodinamica: Como se mencioné en la seccion 2.5.2,
el escalar que calcula Fluent no altera la fluidodindmica del caso bajo estudio.
Debido a que al variar la concentracién en el dominio del flujo, cambia la masa
de la mezcla, entre otros parametros, se recomienda realizar un estudio en el que
se retroalimenten los pardmetros fluidodinamicos mediante los calculos difusivos.

Esto permitiria hacer célculos de la concentracién media mas precisos.






Apéndice A

Practica profesional supervisada y

actividades desarrolladas

La Practica Profesional Supervisada (PPS) forma parte de la formacién requerida en
la carrera de Ingenieria Mecanica del Instituto Balseiro. La misma se llevé a cabo en las
instalaciones del proyecto L.A.S.ILE. (Laboratorio Argentino de Separacién Isotépica
para Enriquecimiento), dentro del Centro Atémico Bariloche (CAB). La PPS se realizé
bajo la direcciéon del Dr. Jose Gonzalez y la co-direccion del Ing. Leandro Perlo y se
cumplié con 420 horas de trabajo.

Las actividades que se desarrollaron fueron:

= Estudio bibliografico acerca de los modelos de difusion binaria y de flujo compre-

sible en expansion libre axi-simétrica.

= Aprendizaje del manejo del software Fluent para la creacién de geometrias, ma-

llado, simulaciones fluidodinamicas sobre las geometrias y extraccién de datos.

» Familiarizacién con el uso e implementacion de las librerias de Fluent definidas

por el usuario.

= Comparacion entre las mediciones del laboratorio y simulaciones fluidodinamicas
de mezclas binarias de C'O.-He para el andlisis de la hipotesis del continuo y

diseno de condiciones para experimentos.

» Estudio bibliografico sobre el factor de difusion térmica ar e implementacion de

un modelo de variacién lineal con la temperatura para el mismo.

= Simulaciones fluidodinamicas y de difusién de mezclas binarias de COy-He, S Fg-

He y de Ne mediante modelos binarios desarrollados previamente en el proyecto.

= Analisis de la influencia de la posicién de un divisor de caudales en la concentra-

cién media para una mezcla de C'O,-He.
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Practica profesional supervisada y actividades desarrolladas

= Andlisis de perfiles de concentracién sin divisor de caudales en una mezcla de
C OQ—H e.
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