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Resumen

Esta tesis presenta simulaciones numéricas de flujos de gases quimicamente activos desarrolla-
das con técnicas implementadas en el entorno de trabajo ofrecido por el paquete de libre distribu-
ci6n openFoam ™

El Cap. 1 proporciona una introduccidn al contenido de la tesis, sus aspectos relevantes, obje-
tivos a satisfacer y metodologia empleada. En el Cap. 2 se ofrece una descripcion de las técnicas
numéricas utilizadas a lo largo de la tesis desde el contexto del entorno ofrecido por el software de
trabajo openFoam ™ .

El Cap. 3 aborda el fendmeno de la combustién difusiva turbulenta, se promedian las ecua-
ciones de Navier-Stokes segin Favre, se acopla un modelo de turbulencia de dos ecuaciones de
la familia RANS al sistema de Navier-Stokes y la interaccion quimica-turbulencia se modela me-
diante el concepto del reactor parcialmente mezclado. El acoplamiento presion/velocidad se trata
aplicando el algoritmo PISO (Pressure implicit with splitting of operators), la cinética quimica
se modela utilizando diferentes niveles de aproximacién, desde una reaccion global hasta 6 reac-
ciones elementales. Se presentan y discuten resultados de validacién del benchmark denominado
llama D de Sandia National Laboratories.

El Cap. 4 presenta soluciones a diferentes problemas tipicos de la aerodindmica supersonica
empleando un método basado en presion (PISO) y diferentes técnicas pertenecientes a dos familias
de métodos basados en densidad (flux vector splitting y flux difference splitting). Se analiza el
desempefio de los esquemas de Kurganov et al. dentro del entorno de openFoam ™y se observa
que respecto a los otros métodos disponibles los esquemas de Kurganov presentan interesantes
caracteristicas de rendimiento computacional manteniendo una buena precision.

Habiendo analizado aspectos relevantes de las simulaciones de procesos quimicos con bajas
velocidades y estudiado diferentes técnicas aplicables a flujos supersonicos, en el Cap. 5 se ex-
ponen aspectos tedricos relevantes de las detonaciones en medios gaseosos, se desarrolla e imple-
menta una extension de los esquemas de Kurganov a flujos quimicamente activos acoplando a las
ecuaciones de Euler el sistema de ecuaciones de transporte de las especies quimicas. Los efectos
quimicos involucrados en los términos fuentes de las ecuaciones de las especies y la energia se
incorporan por medio de velocidades finitas de reaccion (finite rates). Se utilizan diferentes mo-
delos cinéticos para la combustion hidrégeno-oxigeno con nitrégeno y argén como diluentes. Se
validan los modelos quimicos contrastando con datos de referencia y se analizan diferentes cri-
terios (5 %, 95 % y max(|OH])) para estimar el tiempo de induccién (7;). Se selecciona el modelo
cinético més apropiado en funcién de la calidad de los resultados y en busca de la optimizacion
de costos computacionales. Se desarrollan simulaciones que involucran la propagacion de detona-
ciones planas con lo cual se valida y verifica que el nuevo solver denominado rhoCentralRF
predice datos confiables de los parametros estdticos y dindmicos de las detonaciones. Finalmente
se simulan configuraciones bidimensionales mostrando que rhoCentralRF captura de manera
apropiada la estructura celular de las detonaciones.






Abstract

This thesis presents numerical simulations of chemically active gas flows developed with tech-
niques implemented in the framework offered by the free distributed package openFoam ™ |

Chapter 1 provides an introduction to the thesis contents, relevant aspects, objectives and met-
hodology. On chapter 2 it is offered a description of the utilized numerical techniques from the
context of the working environment of openFoam ™ .

Chapter 3 addresses the turbulent diffusive combustion problem. The Navier-Stokes equations
are averaged according Favre, a RANS two equations turbulence model is coupled to close turbu-
lent terms and chemical-turbulence interactions are modeled by the partially stirred reactor con-
cept. The pressure-velocity coupling is solved by the pressure implicit with splitting of operators
algorithm (PISO), chemical kinetics is modeled by utilizing different approximation levels, i.e,
from one global reaction to 6 elementary reactions. Validation results are presented and discussed
for the well known benchmark from Sandia National Laboratories called flame D.

Chapter 4 shows solutions to different typical supersonic aerodynamic problems by employing
a pressure based technique (PISO) and different density based methods from two main families
(flux vector splitting and flux difference splitting). It is analyzed the performance of the Kurganov
schemes within the openFoam ™ framework, and it is observed that in comparison to the other
available methods Kurganov schemes has interesting computational efficiency and accuracy cha-
racteristics.

Having analyzed relevant aspects of the low speed combustion processes and studied diffe-
rent numerical techniques for supersonic flows, in chapter 5 are exposed different theoretical is-
sues of detonation phenomena in gaseous media, it is developed and implemented an extension
of Kurganov for chemically active flows by coupling to Euler equations the system of equations
related with chemical species transport. Chemical effects involved in the sources terms of spe-
cies and energy equations are defined in terms of finite rates. Different models are considered for
combustion processes of mixtures of hydrogen/oxygen with nitrogen and argon dilution. Chemi-
cal kinetics models are validated by comparing with reference results and it is analyzed a crite-
rion (5 %, 95 % and max ([OH])) for induction time determination (7;). The proper chemical mo-
del is selected by attending to the quality of results and the objective of reduce computational
costs. Numerical simulations of planar detonations are developed with the objective of validate
and verify of the static and dynamic parameters of the detonations given by the new solver de-
nominated rhoCentralRF. Finally two dimensional configurations are simulated showing that
rhoCentralRF can capture the detonation cellular structure properly.






Resumo

Esta tese apresenta simulacdes numéricas de fluxos de gases quimicamente ativos desenvolvi-
do com técnicas implementadas no ambiente de trabalho oferecido para o pacote de distribui¢dao
gratuita openFoam ™

O capitulo 1 prové uma introducio ao conteido da tese, seus aspectos gerais, objetivos para
satisfazer e metodologia usada. Capitulo 2 oferece uma descricion das técnicas numéricas usado
ao longo da tese do contexto do ambiente oferecido pelo software de trabalho openFoam ™

Capitulo 3 aborda o problema da combustao difusdo turbulenta, as equagdes de Navier-Stokes
em média de acordo com Favre, um modelo de turbuléncia RANS € acoplado ao sistema de Navier-
Stokes e interagdo quimica-turbuléncia é modelada através do conceito do reator parcialmente
misturada (PaSR) (partially stirred reactor). Acoplamento Pressdo -Velocidade é resolvido com ele
algoritmo PISO (pressure implicit with splitting of operators), cinética quimica € modelado usando
diferentes niveis de aproximacdo, a partir de uma reaccao de um passo a 6 reac¢des elementares.
Os resultados de benchmark flame D (Sandia National Laboratories) sao apresentados e dicutidos.

O Capitulo 4 apresenta varias solugdes para problemas tipicos da aerodinamica supersonica
através de um método baseado em pressao (PISO) e diferente técnicas que pertencem a duas
familias de métodos com base na densidade (flux vector splitting y flux difference splitting). O
desempenho dos esquemas de Kurganov et al. dentro do ambiente de openFoam ™ ¢ analisado e
mostra que, comparado com outros métodos disponiveis estes esquemas tém caracteristicas inter-
essantes de precisao e desempenho computacional.

Tendo analisado os aspectos relevantes dos processos de combustdo de baixa velocidade e
estudou diferentes técnicas numéricas para os fluxos supersonicos, no capitulo 5 sdo expostos
diferentes questdes tedricas dos fenomenos de detonacdo em meios gasosos, é desenvolvida e
implementada uma extensao os esquemas e Kurganov para os fluxos quimicamente ativas por aco-
plamento a equacdes de Euler do sistema de equacdes relacionadas com o transporte de espécies
quimicas. Efeitos quimicos envolvidos nas termos fontes de equagdes de espécies e energia sao
definidas em termos de taxas finitas. Diferentes modelos sdo considerados para os processos de
combustdo de misturas de hidrogénio/oxigénio com dilui¢do é nitrogénio e argon. Modelos de
cinética quimica sdo validadas através da comparacao com resultados de referéncia e é analisa-
do um criterio (5 %, 95 % y max([OH])) para a determinac@o do tempo de indug@o (7;). O modelo
quimico apropriado € selecionado por atender a qualidade dos resultados eo objectivo de reduzir
os custos computacionais. Simulacdes numéricas de detonacdes planos sdo desenvolvidos com o
objetivo de validar e verificar os pardmetros estaticos e dindmicos das detona¢des dadas pelo no-
vo solver denominada rhoCentralRF. Finalmente configuracdes bidimensionais sao simulado
mostrando que rhoCent ralRF pode capturar a estrutura celular detonagdo corretamente.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Introduccion

Un flujo quimicamente activo se puede definir como aquel en el cual la evolucién del proceso
fluidodindmico se ve acompafada de la actividad quimica entre las especies que constituyen el
fluido de trabajo. El estudio de flujos gasdindmicos quimicamente activos comprende desde flujos
subsonicos hasta flujos con altas velocidades en los que los efectos compresibles no sélo provienen
de la liberacion de calor sino también se deben a aportes tipicos de flujos con altas velocidades.
Abordar este tipo de problemas requiere acoplar al sistema fluidodindmico un modelo cinético que
tiene por objetivo modelar la actividad quimica.

En el campo de la dindmica de fluidos computacional, actualmente uno de los métodos mas
populares es el de los voliumenes finitos, método que cuenta con gran aceptacion por parte de la
comunidad académica e industrial. El desarrollo de métodos para tratar diferentes tipos de proble-
mas desde la aparicion de la computadora ha sido casi exponencial, han aparecido gran variedad
de técnicas, algunas han permanecido en el tiempo, mientras otras han sido relegadas debido a
diferentes condiciones como pueden ser dificultades de implementacidn, deficiencias en cuanto a
caracteristicas de rendimiento o por no ser robustas.

La popularidad del método de los volimenes finitos se debe a que posee un conjunto de
propiedades muy interesantes: implementacién muy acorde con la realidad fisica del problema
fluidodinamico, precision, versatilidad, robustez, ser conservativo por naturaleza y posibilitar el
tratamiento de geometrias complejas al no presentar restricciones de mallado (admite mallas no
estructuradas).

Algunos paquetes comerciales han demostrado ser excelentes herramientas, si embargo, por ser
paquetes cerrados presentan ciertas desventajas, siendo dos de las mds notables la imposibilidad
de conocer detalles referentes a las técnicas utilizadas y sus costos de licencias para usuarios que
van desde cientos a miles de ddlares estadounidenses. Los paquetes libres por su parte brindan
acceso total al cddigo y por lo tanto son una opcién muy interesante cuando se pretende desarrollar
nuevas técnicas resolutivas o actuar sobre las ya existentes a los efectos de adaptarlas para un fin
especifico. No obstante, se debe tener en cuenta que por tratarse de paquetes de libre distribucidn,
si bien sus desarrolladores liberan el cédigo, no suelen documentarlo adecuadamente, por lo que
es recomendable recurrir a procedimientos de verificacion y/o validacion.
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El paquete de libre acceso denominado openFoam ™ (Open Field Operation and Manipula-
tion) ha adquirido gran aceptacién en diversos campos de la investigacion y la industria. El amplio
rango de esquemas de discretizacion y de solucién que ofrece, ademés de utilidades para el pre y
post procesamiento de datos y resultados, hace que openFoam ™ constituya una opcién més que
interesante a tener en cuenta en el momento de efectuar simulaciones de problemas especificos.

Esta tesis es la continuacion del trabajo presentado en [1], se incluyen nuevos resultados para
el problema de la combustion difusiva turbulenta a baja velocidad, buscando mejoras en la apro-
ximacion mediante la implementacion de modelos quimicos mds complejos que involucran consi-
derar mayor cantidad de especies y reacciones quimicas. Ademads, se presentan nuevos resultados
enfocados a evaluar las capacidades actuales de openFoam ™ en lo que se refiere a flujos con
altas velocidades, se evaldan algunas de las técnicas incluidas dentro del paquete, como las nue-
vas implementaciones de solvers basados en densidad (1 ibdbnsFoam) liberados con la version
foam-extended 3.0 disponible desde 2014 [2, 3]. Para llevar a cabo esta labor se seleccionan pro-
blemas caracteristicos de la aerodinamica supersdnica que permiten evaluar las capacidades de los
solvers desde el punto de vista de su capacidad para representar de forma adecuada las diferentes
ondas presentes en un campo de flujo.

Simular un proceso de combustion difusiva turbulenta no es trivial, esto se debe a la exigen-
cia impuesta al cddigo de computo con respecto a requerimientos en capacidad para simular las
complejas interacciones entre la fluidodindmica y la actividad quimica [1]. El problema se aborda
mediante la solucién de las ecuaciones de conservacion promediadas segun Favre [4]. La turbu-
lencia se modela mediante una version modificada del modelo k& — € original [5, 6]. La interaccion
turbulencia-quimica se modela con el concepto del reactor parcialmente mezclado (PaSR) [7].
Segtn este concepto la celda donde se efectiia el calculo se divide en dos zonas, una reactiva y otra
que no lo es. La fraccion volumétrica reactiva de la celda se define por el factor £ (0 < x < 1) en
la forma propuesta por Marzouk y Huckbay en 2010 [8].

Cuando el proceso quimico estd controlado por reacciones finitas, es importante decidir sobre
el nivel de la cinética relevante al problema, a saber: utilizar reacciones quimicas globales tni-
camente, o una combinacion de reacciones globales y elementales, o el conjunto de reacciones
elementales en su totalidad. Esta decision es importante porque tendrd un impacto importante en
los tiempos de computo.

Para mejorar los resultados presentados en [1], se implementan nuevos modelos de reaccién
para la combustion metano-aire. Se utiliza entonces, el modelo de dos pasos de Westbrook y Dryer
el cual incluye un nuevo paso reversible para la oxidaciéon del monéxido de carbono, lo que aumen-
ta la complejidad del modelo quimico en dos reacciones y una nueva especie [9]. Wang en 2012
propone agregar un paso de oxidacion del hidrégeno al mecanismo de Westbrook y Dryer lo que
da como resultado un nuevo modelo de 5 reacciones y 6 especies [10]. Finalmente se considera
el modelo de Jones y Lindstedt de 6 reacciones que tiene en cuenta las mismas 6 especies pero
considera una configuracion distinta en cuanto a los pasos de reaccion considerados [ 1]. En cada
celda del dominio computacional y para cada intervalo de tiempo, determinar los términos fuen-
tes en las ecuaciones de conservacion de las especies y el asociado a la liberacién de calor en la
ecuacion de la energia, requiere la integracion de un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias
(ODEs) que por lo general son rigidas (stiffs). Con temperaturas por debajo de 7000/ la hipdtesis
de equilibrio térmico es aplicable, por lo que no es necesario desacoplar los modos energéticos,
sin embargo la definicion de la entalpia y la energia involucran aportes debidos a las entalpias de
formacion de cada especie. Las velocidades de reaccién son funciones de las concentraciones y
temperatura, esta funcionalidad se expresa por medio de la ley de Arrhenius. Numéricamente la
cinética quimica implica resolver un sistema con dimensiones dependientes directamente del nivel
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de aproximacidn seleccionado y requiere métodos de integracion con caracteristicas puntuales en
lo que respecta a estabilidad y precision debido a la amplia gama de escalas temporales presentes.
Para tratar esto y garantizar la estabilidad en los célculos, se utiliza el método semi-implicito de
Bulirsch-Stoer introducido por Bader y Deufhard, el cual ha mostrado muy buenas caracteristicas
para tratar sistemas asociados a reacciones quimicas ([12]

En un medio continuo cuando el nimero Mach tiende a cero, las ecuaciones de gobierno del flu-
jo compresible tienden hacia su contraparte incompresible. Sin embargo, las simulaciones numéri-
cas aun exigen la discretizacion de las ecuaciones, lo cual conduce a un problema importante
cuando M < 0.3y la densidad tiende a ser independiente de la presion: la amplificacion de errores
round-off en la determinacion de la presion. Este problema afecta no sélo a la convergencia sino
también la exactitud y conduce a diferencias importantes entre valores de la presion obtenidos con
ecuaciones discretas y continuas [ 13, 14]. Cuando se desarrollan técnicas numéricas para solucio-
nar problemas de transporte cualquiera sea la velocidad (o nimero de Mach), se pueden seguir dos
familias de técnicas: las basada en presion y en densidad.

Aqui para el estudio de la combustion difusiva con velocidades bajas, se utiliza una técnica
resolutiva basada en presion, lo cual contempla el uso de la presiéon como variable dependiente y
el agregado de la ecuacion de conservacion correspondiente. Se emplea entonces, el método PISO
(Pressure Implicit with Splitting of Operators), extendido para ser aplicado a flujos compresibles
[15, 16]. Se comparan resultados obtenidos con la simulacion numérica del benchmark denomi-
nado llama D con los datos experimentales producidos por Barlow y Frank [17] y con resultados
numéricos obtenidos por Christ [18]. A diferencia de los resultados presentados en [1] se agregan
comparaciones para las nuevas especies (mondxido de carbono e hidrégeno), se presentan compa-
raciones para las distribuciones de temperatura obtenidas con los nuevos modelos quimicos y a su
vez se extienden las comparaciones para las especies ya presentadas en [1].

Por otro lado una detonacion es basicamente una onda de choque que se propaga en un medio
reactivo induciendo a su paso la combustién y sustentdndose por la reaccion exotérmica produci-
da por detras de la onda. La simulacién de detonaciones es demandante desde el punto de vista
computacional incluso en el contexto unidimensional; esto se debe entre otros aspectos a que para
capturar de forma apropiada algunos de sus pardmetros se requieren grandes niveles de refina-
miento [19]. En multiples dimensiones capturar la estructura de la detonacidn la cual no es plana
y describe patrones celulares inducidos por inestabilidades provenientes de la cinética quimica,
involucra ain mas refinamiento y por ende demanda més recursos computacionales. Es préctica
usual utilizar mallado adaptivo en conjunto con condiciones de borde que mantienen la onda dentro
del dominio de calculo, asi se acota al dominio de forma tal de minimizar el costo computacio-
nal. Diferentes técnicas numéricas han sido extendidas y aplicadas al estudio de las detonaciones,
desde esquemas que determinan los flujos utilizando solvers de Riemann, métodos de la familia
WENO/ENO, el método Space-Time Conservation Element entre otros, consiguiendo resultados
de muy buena calidad pero con grandes costos computacionales asociados.

En vista de lo anterior, aqui se propone extender la técnica de los esquemas centrados de Kurga-
nov al estudio de las detonaciones [20-22]. Previo a esto en el Cap. 4 se analizan diferentes técnicas
distribuidas con openFoam ™ enfocadas al estudio de flujos no reactivos con altas velocidades. Se
consideran entonces dos metodologias desde el punto de vista de las variables primitivas: métodos
basados en presion (el algoritmo PISO) y métodos basados en densidad (flux difference splitting y
flux vector splitting). El algoritmo PISO plantea una ecuacion de transporte para la presion la cual
se deriva a partir de las ecuaciones de momento y continuidad. La caracteristica principal de este
método es dividir el proceso de solucién en una serie de pasos de prediccidn/correccion en el que
las operaciones sobre la presion estan desacopladas de aquellas sobre la velocidad y la energia. Las
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ecuaciones resultantes son resueltas mediante técnicas estdndar. Aqui se presenta la metodologia
correspondiente a un esquema PISO de dos etapas, con el cual se consigue también una exactitud
de segundo orden (en errores de discretizacion) [15]. A su vez, dentro de los métodos basados en
densidad dos familias de técnicas son evaluadas, la conocida como flux difference splitting que
considera a las propias ondas y su propagacion en la evaluacion de los flujos numéricos y las flux
vector splitting que involucran en su formulacion unicamente la velocidad y direccién de propaga-
cién de las ondas. Si bien los esquemas de Kurganov por lo general no se agrupan formalmente en
ninguna de estas categorias, en la opinion del autor y basdndose en que también utiliza velocidades
y direcciones de propagacion locales puede ser agrupada dentro de las técnicas flux vector splitting.
Asimismo, se evaluan diferentes esquemas de calculo con la finalidad de observar su comporta-
miento en la resolucién de problemas tipicos de la aerodindmica supersdnica, buscando cudl de
las técnicas proporciona el mejor compromiso costo-precision. La libreria 11 ibdbns posibilita la
implementacion de esquemas del tipo Godunov [23], empleando diferentes esquemas para evaluar
los flujos interfaciales: solvers de Riemann aproximados (Roe-Pike [24], HLLC [25], Rusanov
[26]) o esquemas del tipo AUSM [27] como el esquema AUSM+ [28] el cual no estd incluido
actualmente en la distribucién extendida de openFoam ™ y ha sido implementado con la finalidad
de obtener conocimiento del funcionamiento de esta nueva libreria liberada a mediados de 2014.

Los esquemas centrados introducidos por Nessyahu y Tadmor [29] y posteriormente extendidos
a segundo orden por Kurganov-Tadmor y Kurganov, Noelle y Petrova [20, 22], proponen computar
los flujos numéricos producto de la discretizacion en volumenes finitos aplicando funciones de
flujo que no involucran el uso de solvers de Riemann y que por lo tanto no requieren conocer la
estructura de autovalores del problema [30]. La necesidad de conocer la estructura de autovalores
se considera un cuello de botella en el proceso de cémputo, ademds de hacerlo mas complejo
cuando el Jacobiano involucra términos relacionados con las especies quimicas. En consecuencia,
la técnica propuesta por Kurganov ofrece un enfoque de alto orden susceptible de ser extendido a
la simulacién de detonaciones, lo cual constituye parte primordial del objetivo de esta tesis.

Este tipo de esquemas centrados han sido continuamente mejorados, empleando informacién
mas precisa de las velocidades locales de propagacion utilizadas en la construccion de los flujos y
extendiéndolos a multiples dimensiones [20-22, 31]. Los esquemas centrados resultan ser ademas
de eficientes, aplicables en mallas no estructuradas lo que ofrece una ventaja desde el contexto de
abordar problemas que involucran geometrias complejas [32, 33]. Estos han sido aplicados a multi-
ples problemas, desde flujos incompresibles [34, 35], problemas de elasticidad [36], aplicaciones
en semi-conductores [37], simulaciones de la magneto-hidrodindmica [38, 39] y flujos multifasi-
cos [40] entre otros campos. A pesar de que los esquemas del tipo centrados han sido ampliamente
utilizados, se registran muy pocas aplicaciones en el campo de la combustion, el trabajo presentado
por Kurganov en 2003 describe una aplicacion de estos para resolver ecuaciones hiperbdlicas en
una dimensioén que involucran términos fuentes empleando un modelo reactivo binario [41]. En
esta tesis se presenta una extension de la implementacién de los esquemas centrados de Kurga-
nov en el entorno de openFoam ™ a flujos quimicamente activos empleando modelos de reaccién
complejos y aproximando todas las propiedades termofisicas relevantes con las tablas JANAF [42].

En un proceso detonante el mecanismo principal de ignicion es la onda de compresién que ini-
cia la reaccién exotérmica [19]. Los efectos convectivos resultan mds relevantes que los difusivos
cuando se estudia la formacién y propagacion de dicha onda en el medio reactivo, por lo tanto
se restringe la simulacion al tratamiento de los términos convectivos y reactivos, es decir que se
abordan y solucionan las ecuaciones de Euler en conjunto con las de las especies reactivas involu-
cradas. La parte reactiva se modela empleando un modelo de velocidades finitas de reaccion (finite
rate chemistry), donde las velocidades de progreso y retroceso de las reacciones (ya sean globa-
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les o elementales) se definen en funcion de constantes que tienen la forma de Arrhenius [43—47].
Se presentan simulaciones que involucran resolver no sélo el problema fluidodindmico, sino que
requieren modelar la cinética quimica del sistema, para ello se utilizan dos modelos para la oxida-
cion hidrégeno-aire propuestos por Jachimowski [48, 49] y otro introducido por Marinov [50], los
modelos de Jachimowski involucran 13 especies y 33 reacciones mientras que el de Marinov 10
especies y 20 reacciones elementales.

Los métodos implicitos cuya principal ventaja es que el paso de tiempo At no esta condi-
cionado (tedricamente) por consideraciones de estabilidad, tienen la desventaja de incorporar la
necesidad de resolver grandes sistemas de ecuaciones no lineales por cada paso de tiempo lo que
los hace excesivamente costosos. Adicionalmente, se ha demostrado que el uso de grandes pa-
sos de tiempo con esquemas implicitos incrementa el amortiguamiento numérico haciendo que
los resultados obtenidos pierdan precision [51]. Por lo que considerando la intrinseca naturaleza
inestacionaria de las detonaciones en conjunto con las consideraciones de costo computacional, se
descarta su utilizacién y se opta por aplicar una metodologia del tipo paso fraccionado realizando
el avance temporal de forma explicita.

En virtud de lo anterior, el algoritmo resolutivo del tipo paso fraccionado propuesto plantea
resolver la cinética quimica separado del sistema fluidodindmico, luego con los datos obtenidos
se computan los términos fuentes de las ecuaciones de las especies y la energia para entonces
desarrollar el avance temporal del sistema fluidodinamico. La metodologia propuesta se imple-
menta en un nuevo solver denominado rhoCentralRF el cual posteriormente serd empleado
en diferentes problemas que involucran propagacién de detonaciones con la finalidad de validar y
verificar su funcionamiento y evaluar su eficiencia computacional en sistemas de computo masi-
vamente paralelos para lo que se hace uso de los clusters integrados al sistema nacional: Mendieta
(CCAD-UNC) y Piluso(CONICET-ROSARIO)

El solver rhoCentralRF como cualquier otro solver de openFoam ™ permite seleccionar
los esquemas de reconstruccidn, interpolacion e integracion temporal en tiempo de corrida; por
lo tanto, para cada uno de estos se cuenta con todos los disponibles actualmente en el paquete,
y cualquier otro susceptible de implementar. El solver soporta geometrias 1D, 2D, axisimétri-
cas y 3D. En cuanto a los modelos quimicos, no presenta ningun tipo de restriccion relativa a la
cantidad de reacciones y especies a utilizar, no obstante si se requiere utilizar un nuevo modelo
este deberd ser implementado ya sea utilizando el formato nativo de openFoam ™ o el formato de
CHEMKIN (®). Las condiciones iniciales y de borde se deben proporcionar en variables primitivas
(p,U,T) y las correspondientes condiciones para las variables conservativas son determinadas en
forma consistente, esto permite reutilizar las librerias de condiciones de borde proporcionadas por
openFoam ™ [52].

El cédigo rhoCentralRF se verifica y valida mediante la comparacion de resultados obte-
nidos con datos experimentales y/o numéricos disponibles. El primer paso en el proceso de vali-
dacion es verificar y validar el buen funcionamiento de la parte quimica, primero se compara el
perfil de temperatura obtenido con cada modelo bajo la hipétesis de volumen constante con datos
de referencia disponibles del c6digo CHEMKIN. Luego, computos a volumen constante efectua-
dos con el modelo de Marinov se contrastan con datos y soluciones disponibles para el tiempo de
induccidn, discutiendo las implicaciones que dicho pardmetro tiene en la resolucién de los resulta-
dos. A continuacion se prueba rhoCent ralRF resolviendo el tubo de choque considerando dos
especies, pero desactivando el acoplamiento quimico; con esto se pretende verificar que se esta re-
solviendo de forma correcta el problema fluidodindmico. El siguiente paso consiste en acoplar las
partes quimica y fluidodindmica, para luego abordar distintos casos de verificacion y validacion de
procesos detonantes. Se comparan entonces los resultados obtenidos con rhoCent ralRF con re-



6 1. Introduccién

sultados previos para la mezcla 2H, : O, : 3.75N calculados con el cédigo £1ow-two [53]; para
esto se consideran todos los modelos quimicos para la combustion hidrégeno-aire implementados,
asi, en conjunto con los resultados de la seccidn de la validacién del modelo quimico, se selecciona
el modelo cinético que serd utilizado en todas las simulaciones subsiguientes. Se verifica la correc-
ta convergencia hacia la velocidad tedrica de propagacion de la detonacion (Chapman-Jouguet).
Para esto se considera la mezcla hidrégeno-aire y se varia la composicion en funcién de la rela-
cién de equivalencia (¢). Se resuelve la propagacién 1D de una detonacion en una mezcla este-
quiométrica hidrégeno-oxigeno diluida al 70 % con argdn, con lo que se verifica que los resultados
logren reproducir la estructura tedrica 1D de la detonacidn de acuerdo la teoria de Zeldovich-von
Neumann-Doring (ZND), se verifica el buen comportamiento de los resultados y se muestra como
cambiando el gas del driver por helio se distingue con mayor precision la presencia y estructura de
las diferentes ondas presentes en la configuracion obtenida. Se aborda el problema de la ignicién
de una mezcla combustible por la reflexiéon de un choque y la posterior transicién hacia una de-
tonacion, se verifica como el tiempo de induccién obtenido midiendo el tiempo desde la reflexion
hasta el 5% de aumento en la temperatura presenta una buena aproximacién con respecto a las
simulaciones bajo la hipétesis de volumen constante. Se muestran comparaciones con datos expe-
rimentales disponibles para la presion maxima durante la evolucion del proceso hasta la aparicion
de la onda reactiva que por medio de la interaccién con el choque reflejado dard origen a la detona-
cién. A continuacién se analizan las diferencias entre las multiples reflexiones de una detonacion
plana en un conducto cerrado y las reflexiones de una onda de choque que se propaga en la misma
mezcla sin inducir actividad quimica.

Finalmente se estudia la estructura celular de la detonacién para una mezcla hidrégeno-aire
diluida al 70 % con argén lo que corresponde a un conocido y aceptado caso de prueba. Se hacen
comparaciones de las dimensiones caracteristicas de la célula con resultados numéricos y datos
experimentales de fuentes disponibles, ademds se muestra como es el proceso de formacion de la
célula atendiendo a la formacién y evolucion de puntos triples desarrollados en el campo de flujo
por la interaccién del frente de la detonacidn y ondas inducidas por el proceso reactivo.

1.2. Justificacion

Esta tesis constituye un aporte original desde diferentes puntos de vist. Desde el punto de vista
numérico se adapta, implementa y prueba el esquema centrado de Kurganov al estudio de flujos
quimicamente activos. Si bien el campo de las detonaciones ha sido estudiado desde hace varias
décadas, las técnicas utilizadas por lo general son costosas y lo que se busca es que el codigo
desarrollado contribuya al estudio de las detonaciones consiguiéndose una metodologia no tradi-
cional mds econdmica capaz de obtener soluciones comparables con técnicas tradicionales. Por
otro lado, se contribuye de forma directa a la expansion de las herramientas de simulacion ofreci-
das por openFoam ™ debido a que el cédigo generado serd liberado en su momento. A pesar de
que se enfoca el interés al estudio de las detonaciones, rhoCent ralRF no se encuentra limitado
a dicho campo y podra ser utilizado previa validacién en otros patrones de flujo reactivos a altas
velocidades.
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1.3. Objetivos

1.3.1. Objetivo general

Adaptar e implementar una técnica numérica basada en los esquemas centrados de Kurganov
dentro del entorno ofrecido por openFoam ™ que permita la simulacién de detonaciones en mez-
clas de gases.

1.3.2. Objetivos especificos

Objetivo 1: Verificar las capacidades de openFoam ™ para modelar flujos quimicamente ac-
tivos.

Objetivo 2: Estudiar y cualificar el comportamiento del esquema de Kurganov dentro del
entorno de openFoam ™ en la simulacién de flujos supersénicos.

Objetivo 3: Implementar y aplicar el esquema de Kurganov a las ecuaciones de Euler reacti-
vas para el estudio de detonaciones en medios gaseosos.

1.4. Metodologia

Si bien openFoam ™ est4 escrito en C++, este cuenta con un lenguaje de programacion propio
que define una estructura de datos que ofrece un entorno de desarrollo para la implementacion de
librerias, solvers y aplicaciones enfocadas al desarrollo de simulaciones en el campo de la dindmi-
ca de fluidos computacional utilizando el método de volimenes finitos. La metodologia entonces
consiste, en un proceso de familiarizacién con openFoam ™ que a su vez, se utiliza para verifi-
car el funcionamiento de diferentes librerias y evaluar los esquemas para los flujos supersonicos
considerados. También, se realiza una exhaustiva revision bibliogréfica incluyendo los detalles
relevantes en el cuerpo de la tesis, interrelacionando estos con la arquitectura del paquete. Final-
mente, se desarrollan distintos casos de prueba, lo que implica la puesta a punto del cédigo tanto
en las computadoras personales utilizadas como en los entornos de computo de alto desempefio
utilizados.
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Capitulo 2

Descripcion general de las técnicas
numéricas

Nomenclatura

Abreviaturas

CFL Condicion de Courant—Friedrichs—Lewy

EDPs Ecuaciones en derivadas parciales

ESI Experts in Virtual Product Engineering to support Industrial Innovation

FPCD Factor de ponderacion conveccion-difusion

v fixed Value.

MinMod Funcién limitadora MinMod de Roe

PISO Pressure implicit with splitting of operators

SIMPLE Semi-Implicit Method for Pressure linked equations

SI International system of units

TV Variacion total

TVD Variacion total disminuida

USCS United states customary system

vanLeer Funcién limitadora de van Leer

vanAlbada Funcién limitadora de van Albada

zG Gradiente Nulo

Alfabeto latino

a Velocidad de propagacion del sonido

i Coeficientes matriz de discretizacién

Co Numero de courant

D Coeficiente de difusion

d Vector posicién entre los centroides de las celda propietaria y vecina

de Vector posicidn entre los centroides de la celda propietaria y la cara
que la conecta con la celda vecina

E Energia Total

e Energia interna

F, Flujo convectivo de presion

f Cara de la celda
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Superindices

*

kK

Aceleracion de la gravedad

Vector que mide la no-ortogonalidad

Vector que mide la oblicuidad de la celda

Centroide de la celda vecina

Vector normal

Numero de celdas

Numero de Peclet

Centroide de la celda propietaria

Presion

Presion de inicio algoritmo PISO

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

Vector posicion del centroide de la celda

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

Término fuente

Vector de superficie de la cara de la celda
Temperatura

Malla o grilla

Celda i-esima

Tiempo

Velocidad de transporte

Volumen de la celda

Funcién limitadora

Factor de interpolacién

Paso de tiempo fluidodindmico
Viscosidad molecular

Densidad

Tensor de tensiones

Tensor de tensiones viscosas

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

Cantidad tensorial genérica

Dominio fisico

volumen de control

Factor limitador

Paso de prediccion algoritmo PISO
Paso de correccion algoritmo PISO
Transpuesta

Valor en el paso de tiempo actual
Valor en el paso de tiempo anterior
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Subindices

DR Driver

DV Driven

P Valor evaluado en el centroide de la celda propietaria

N Valor evaluado en el centroide de la celda vecina

00 Valor evaluado en el contorno del dominio

f Valor evaluado en la cara

UP Valor interpolado con el esquema upwind

CD Valor interpolado con el esquema centrado

Operadores

G'(e) Operador discreto que representa los flujos convectivos y difusivos de energia

H (U) Operador discreto que representa las contribuciones debidas al
transporte puro y a los términos fuentes de la ecuaciones de momento

(: n) Producto interno de dos tensores de orden n

nV () Enésima derivada espacial

Tr Traza

A() Operador divergencia discreto

2.1. Introduccion

El método de los volimenes finitos es uno de los mds aceptados y populares en el campo de
la dindmica de fluidos computacional (CFD). Dentro de sus principales caracteristicas es de desta-
car que las ecuaciones producto de la discretizacion mantienen la conservacion de su contraparte
continua, por lo que el método es conservativo por construccion. Otro aspecto importante es su ver-
satilidad en cuanto a lo que se refiere a discretizacion geométrica, ya que permite utilizar mallas
no estructuradas y por ende tratar geometrias complejas [ 1, 2].

El proceso de discretizacion se puede dividir en tres partes fundamentales [3, 4].

1. Discretizacion espacial o del dominio mediante la generacion de la malla de computo.
2. Discretizacion de las ecuaciones.

3. Discretizacién temporal.

Resulta conveniente definir una metodologia genérica que permita generalizar el tratamiento de
las ecuaciones a nivel computacional, con lo cual, se puede pensar en cdédigos numéricos mas
robustos que brindan la posibilidad de considerar diferentes tipos de problemas reutilizando el
codigo y evitando al maximo su duplicacion. Una de las premisas con las que se inici6 el proyecto
openFoam ™ | fue implementar una plataforma para cémputo numérico que fuera generalizada y
flexible al mismo tiempo, atendiendo a esto, se deben tener en cuenta todas las etapas a considerar
al momento de la elaboracién de un cédigo numérico. Lo primero es seleccionar el método numéri-
co a utilizar (en este caso volimenes finitos), el tipo de malla que se debera considerar, la forma en
que se trataran los contornos y los métodos de solucidn para los sistemas de ecuaciones provenien-
tes de la etapa de discretizacién. Dentro de openFoam ™ practicamente no existen limitaciones en
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cuanto a la seleccion de la malla, esto se debe a que el software se diseild con soporte para mallas
arbitrarias [5]. De forma similar, se cuenta con un amplio grado de versatilidad en lo referente a la
seleccidn de esquemas de discretizacion y algoritmos de solucion. Asi, el objetivo de este capitulo
es proporcionar una descripcion del entorno de discretizacion en volimenes finitos ofrecido por
openFoam ™ | presentando informacién tedrica relevante a la discretizacién geométrica, esquemas
y algoritmos de solucion.

2.2. Discretizacion geométrica

La discretizacion geométrica es parte integral del proceso de solucién de cualquier problema
abordado mediante el método de voldmenes finitos. En particular openFoam ™ | fue disefiado para
soportar mallas no estructuradas compuestas de celdas poliédricas arbitrarias en tres dimensiones,
es decir, que en el sentido geométrico soporta distintos tipos de celdas (hexaedros, piramides,
celdas tipo cuia, tetraedros, etc). En general, admite definir celdas con cantidad arbitraria de caras
poligonales, sin que exista restriccion en cuanto al nimero y alineamiento de los ejes que las
definen.

Dentro del entorno del software este tipo de mallas se denominan poli-mallas (polymesh). Un
punto a destacar, es que Unicamente soporta mallas tridimensionales y conformes, por lo que, para
tratar casos unidimensionales, bidimensionales o axisimétricos, se deben emplear condiciones de
borde especiales (ver Seccion.2.8).

El dominio fisico (£2) se divide en volimenes de control (€2;), en los cuales se formula una
version discreta de cada una de las ecuaciones de transporte a resolver. Dado un dominio (2, la
discretizacion geométrica consiste en la division del mismo en un conjunto n. de celdas compu-
tacionales (7;). Estas celdas pueden o no corresponder con los volimenes de control (£2;), esto
dependerd del esquema de mallado utilizado. Dos de los esquemas de mallado mas populares son:
centrado en la cara y centrado en el vértice (dichos arreglos se observan en la Fig. 2.1). A su vez, el
conjunto de celdas computacionales constituyen la grilla o malla computacional (7). En general
la discretizacion debe satisfacer:

= El dominio debe ser cubierto completamente por la grilla (7 = J5, T; A Q C T).
= Las celdas no se superponen (no debe existir solapamiento) (7;N7T; = @V # j).

= No deben existir espacios interceldas, es decir deben ser contiguas.

Dichas condiciones deben satisfacerse para preservar las propiedades de conservacion de las
ecuaciones de gobierno sobre el dominio computacional [2]. Utiliza un arreglo de malla centrado
en las celdas, implica que los volimenes de control (£2;) tienen una correspondencia univoca con
las celdas de la malla computacional, este arreglo de mallado es el més utilizado actualmente
[2, 6, 7], no obstante, existen otros arreglos como el centrado en el vértice del tipo median dual '.
Un punto a destacar de esta metodologia de mallado, es que se adapta de forma adecuada con el
refinamiento local y adaptivo, lo que permite anadir celdas en zonas del dominio donde se requiere

'En un arreglo centrado en el vértice, del tipo median dual, las variables se almacenan en los vértices y los
volimenes de control se ensamblan uniendo los centroides de celdas contiguas
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SQ Grilla o malla
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Mallado 7 \
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dominio fisico o de computo ‘
en el vértice

Fig. 2.1: Arreglos de mallado

mayor resolucién [8]°.

Los valores de las variables dependientes se almacenan en el centroide de la celda, lo que se
conoce como arreglo de malla colocada (collocated mesh), aunque también pueden ser almace-
nados tanto en los vértices como en las caras. Cuando se usa el sistema colocado de malla se
emplea un tipo de correccion de la forma Rhie-Chow con la finalidad de evitar la aparicion de
oscilaciones, lo que daria lugar al conocido problema de la distribucidn de presiones tipo tablero
de ajedrez (checker-board) Seccion.2.7.1)[9]. Esta correccion es proporcional a la diferencia entre
el gradiente de presion en el centroide de la celda y su valor interpolado a la cara [10, 11].

2.2.1. Descripcion del esquema de mallado

La estructura de datos proporcionada por openFoam ™ se disefié para que los solvers imple-
mentados sean aplicables a multiples dimensiones por defecto. De esta forma, un solver puede ser
aplicado a un problema bidimensional usando condiciones de borde especiales en la direcciéon que
no es de interés [12]. La Fig. 2.2 muestra una celda poliédrica arbitraria, donde:

P : Centroide de la celda propietaria.
r : Vector posicion del centroide de la celda.
f: Cara que delimita el contorno de una celda adyacente a otra (regién intercelda).
d : Vector posicion entre los centroides de la celda propietaria y de la celda vecina.
ds :  Vector posicion entre los centroides de la celda propietaria y de la cara que la
conecta con la celda vecina.
N :  Centroide de la celda vecina.
St : Vector de superficie de la cara de la celda (se define como el producto interno del

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

Cada celda estéd delimitada por un conjunto de caras planas y cada cara es compartida inicamente
por dos celdas contiguas. Las celdas se dividen en dos grupos:

’Es importante hacer notar que openFoam ™ | dada la arquitectura que utiliza para definir los esquemas de dis-
cretizacion, hasta 2015 sélo soporta mallas conformes
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Celdas internas: Celdas en las que ninguna de sus caras coincide con la frontera del dominio
cOomputo

Celdas de contorno: Celdas en las cuales al menos una de sus caras esta en contacto con la frontera

Se construye el vector de superficie de cada cara (S¢), de forma tal, que apunte hacia afue-
ra desde la celda que tiene la menor numeracién. Este vector es normal a la cara y su magnitud
coincide con el area de la misma. La celda con la menor numeracion es la denominada celda pro-
pietaria, y las celdas con caras que rodean a una celda propietaria se denominan celdas vecinas.
Para la celda genérica mostrada en la Fig. 2.2, la cara sombreada pertenece a la celda propietaria,
por lo tanto, los centroides de las celdas propietaria y vecina en este caso son Py N. El punto
central de la celda P, esta localizado en el centroide de la misma, en consecuencia:

/(x — xp) dV =0 (2.1)

Fig. 2.2: Celda poliédrica arbitraria

2.2.2. Especificacion de la malla y condiciones que debe satisfacer

Una malla dentro del entorno del software debe satisfacer ciertas condiciones de formato. Estas
condiciones se enumeran a continuacién [12].

Puntos: Se definen como un vector en tres dimensiones cuyas componentes definen el punto en
cuestiéon (m). Los puntos se compilan como una lista y se identifican con un indice que se cuenta
partiendo de cero (estilo de numeracién en C++), dicho indice identifica al punto, y la lista no
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puede contener dos puntos que representen la misma posicidn, ni ningin punto que no pertenezca
al menos a una cara.

Caras: Una cara es una lista ordenada de puntos, donde cada punto de la lista que define la
cara se identifica por el indice que lo representa dentro de la lista de puntos. La lista de indices
de los puntos que definen una cara debe estar definida de forma tal, que dos puntos vecinos estén
conectados por un eje. Las caras también se definen mediante una lista cuyo indice representa la
posicion de la cara, la normal de la cara debe respetar la ley de la mano derecha (si mirando hacia
la cara, la numeracién de los puntos que la definen esta en sentido anti-horario, el vector normal
apunta hacia el observador (ver Fig. 2.3). Se identifican dos tipos de caras:

= Caras internas: Son las caras que conectan dos celdas, para cada cara interna el orden de
la lista de puntos que la representa debe ser tal que la normal a la cara apunte hacia la celda
con el mayor indice.

= Caras de contorno: En este caso la normal se define de forma que apunte hacia afuera
del dominio computacional. Las caras de contorno admiten cierto grado de deformacion, es
decir, los puntos que las definen no necesariamente deben ser coplanares, pero el centro de
la cara debe estar contenido dentro de la misma.

0

Fig. 2.3: Vector normal a una cara segun el sentido de numeracion de los puntos.

Celdas: Las celdas deben satisfacer los siguientes requerimientos:

m Deben cubrir todo el dominio.
m Deben ser convexas.

= Deben ser cerradas tanto en el sentido geométrico como topoldgico [8]:

e Una celda geométricamente cerrada, se define como aquella en la cual la suma de todos
los vectores de superficie de sus caras es nula (todos los vectores normales a las caras
de la celda deben apuntar hacia el exterior de la misma).

e En el sentido topoldgico, la celda se considera cerrada si todos los ejes que la confor-
man son compartidos tnicamente por dos caras de la celda en cuestion.
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= Deben ser ortogonales, es decir, si se define para todas las celdas internas el vector que
conecta los centroides de las mismas, éste se orienta de forma que apunta desde la celda
identificada con menor indice hacia la de mayor indice. La restriccion de ortogonalidad
implica que para cada cara interna el angulo entre el vector de superficie y el vector que
conecta los centroides debe ser menor a 90°.

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

2.3. Propiedades de los esquemas numéricos

Antes de introducir la técnica numérica, se considera importante exponer un breve resumen de
las propiedades que en general deben satisfacer los esquemas numéricos para obtener soluciones
de buena calidad.

Consistencia

Esta importante propiedad de los esquemas numéricos, indica que se esta resolviendo la ecua-
cién de transporte seleccionada en su version discreta y no otra que no corresponda. La diferencia
entre la ecuacién discreta y la ecuacién exacta se conoce como error de truncamiento, si di-
cho error de truncamiento tiende a cero a medida que At — 0 A Ax — 0, se puede decir que el
esquema es consistente [9, 13].

Precision

Al aplicar una técnica numérica para resolver cualquier ecuacion o sistema de ecuaciones,
se obtiene una aproximacion a la solucion exacta, y es de esperar que la técnica seleccionada
involucre distintas fuentes de error. Los tres principales tipos de errores sistematicos introducidos
por las aproximaciones numéricas son:

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

= Error de discretizacion: Es el error introducido por la diferencia entre la solucién exacta
de las ecuaciones de gobierno en su forma continua y la que se obtiene con el sistema de
ecuaciones discretas.

= Errores de convergencia iterativa’: Es el error introducido por la diferencia obtenida entre

3También conocidos como errores iterativos. Aqui se trata de errores en el sentido de la convergencia del método
iterativo utilizado para resolver el sistema de ecuaciones, no en el de la convergencia a una solucién independiente de
la malla [9].
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la solucion al sistema de ecuaciones dada por un método iterativo y la solucién exacta del
mismo.

La precisién de un esquema numeérico, es el orden con el cual el error de truncamiento decae a
medida que se refina la malla. Un esquema de segundo orden de precision de la variable espacial
x, implica entonces que el término de truncamiento del esquema debe ser al menos de O(Ax?).

Estabilidad

La estabilidad de un esquema numérico se define como, la capacidad del mismo de no ampli-
ficar los distintos errores presentes a medida que el proceso de solucién avanza. Para problemas
inestacionarios, la estabilidad garantiza que el método proporciona una solucién acotada si la so-
lucién exacta también lo es. En general la estabilidad de un esquema no es sencilla de estudiar,
en consecuencia, cuando se analizan problemas que presentan acoplamientos, no linealidades y
condiciones de borde complejas, habitualmente se requieren pasos de tiempo reducidos e incluso
aplicar sub-relajacion” a fin de garantizar la estabilidad [9].

Conservacion

Puesto que se desean resolver leyes de conservacion, las cuales expresan el equilibrio existente
entre la generacion, consumo y los distintos tipos de flujos (convectivos-difusivos) de una propie-
dad transportada, es razonable pensar que a nivel discreto se deban respetar dichos principios a
fin de obtener una solucién coherente. Por lo tanto, se dice que un esquema de discretizacion es
conservativo si y solo si respeta la conservacion a nivel discreto. El método de volumenes finitos es
conservativo por definicion [ 1]. Hay que tener en cuenta, que un esquema puede ser consistente, es-
table y no-conservativo e incluso asi producir soluciones correctas cuando se utilizan niveles altos
de refinamiento espacial [9]. No obstante, esto es costoso desde el punto de vista computacional,
de aqui que es recomendable en lo posible utilizar esquemas numéricos conservativos.

Convergencia

Aqui se refiere a la convergencia en el sentido de la discretizacion geométrica (malla). Se
considera que un esquema numérico es convergente si la variacién en la solucion obtenida para
diferentes niveles de refinamiento son casi imperceptibles, es decir que la solucidn se hace inde-
pendiente de la malla. Al igual que la estabilidad la convergencia es compleja de analizar, y en
general se estudia por medio de experimentos numéricos [9]. Para problemas lineales de valor ini-
cial el teorema de equivalencia de Lax indica que para un esquema que satisface la condicion de
consistencia, la estabilidad es la condicién necesaria y suficiente para la convergencia [14].

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

La condicién o propiedad de acotacidn, establece que un esquema numérico debe respetar los
limites fisicos de la variable que representa, es decir, que si por ejemplo, se discretiza la densidad
(p) el esquema numérico no debe en ningin momento arrojar valores negativos; si se utiliza la
fraccién de masa el valor de la misma debe estar siempre dentro del intervalo (0 < Yy < 1). La
acotacion es dificil de garantizar, inicamente los esquemas de primer orden la garantizan y todos
los esquemas de alto orden pueden dar lugar a soluciones no fisicas cuando se utilizan en mallas
con niveles no apropiados de refinamiento [9]. Sin embargo, para resolver este inconveniente en
dichos esquemas numéricos aparecen las funciones limitadoras.

Factibilidad

Aunque formalmente no es una propiedad de los esquemas de discretizacion, ciertamente afecta
su comportamiento. La factibilidad estd relacionada con el conjunto de hipdtesis y simplificaciones
que se hacen para modelar algiin fenémeno fisico, se relaciona con la parte numérica en el sentido
de que si se parte de hipdtesis incorrectas es probable que el método numérico adoptado diverja

[9].

Es trascendental notar que lo esquemas numéricos que se expondrdn posteriormente cuentan
con andlisis exhaustivos en lo que respecta a cada una de las propiedades citadas [1-3, 6, 9, 15, 16,
18], por lo tanto, el definirlas aqui tiene como objetivo dar un contexto adecuado en lo referente a
los esquemas numéricos utilizados en el desarrollo de esta tesis.

2.4. Discretizacion de las ecuaciones (método de los volimenes
finitos)

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

%(pi) + V- (Uy) — VoDV — i(/il 02

(1) (2) (3) (4)

donde p es la densidad, U la velocidad de transporte y S(t)) el término fuente asociado a la

produccién o consumo de la cantidad transportada ) (este dltimo término puede ser o no funcién

de la variable transportada). La ecuacién de transporte genérica que se presenta, es una ecuacién
diferencial en derivadas parciales de segundo orden, en dicha ecuacién (Ec. 2.2) se pueden
identificar un término inestacionario o temporal (1), un término convectivo (2), un término difusivo
(3) y un término fuente (4). Utilizando el método de Picard para linealizar el término fuente, éste
puede ser escrito en la forma [16]:

Sp)= S + 8,
- =~ ~ (2.3)

(6) (7)
Entonces, el término (6) se puede ver como un término reactivo y el restante (7) como un término
fuente o de produccioén. El tipo de formulacion que se presenta permite que esta ecuacion genérica
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adopte la forma apropiada dependiendo del problema que se esté abordando, y por lo tanto, tratar
en forma similar a la gran mayoria de ecuaciones que en un momento dado pueden aparecer en
la mecanica de fluidos computacional, por ejemplo, si se define a ¢ como P = [ 1 U e } se

obtienen las ecuaciones de Navier-Stokes’ [19, 20]:

9,
prias V- (pU) =0 (2.4)
0
5; (PU) + V- (pUU) = pg + Vg (2.5)
9,
(pe) + V- (pUe) = pg- U+ V- (g -U) — V-q+ pQ (2.6)

ot

Retomando la Ec. 2.2, al ser ésta de segundo orden, requiere para obtener un orden de precision
apropiado, que el esquema de discretizacion sea al menos de segundo orden. Considerando una
celda arbitraria definida sobre el dominio computacional € e integrando la Ec. 2.2, se tiene:

/ o (rw)ao+ / V- (pUy) da - /Q V- DV = /Q s@ae @

Empleando el teorema de la divergencia (teorema de Gauss), el segundo y tercer término del lado
izquierdo en la Ec. 2.7 se transforman de integrales sobre la celda a integrales sobre sus contornos:

/Q % (prp) a2 + /5 ) (pUR) - ndse /6 ) (pDV) - ndse2 = /Q S0 @8)

Integrando la Ec. 2.8 en el tiempo [1, 4, 8]:

/t o {gt / ppdQ) + /5 ) <,0Ui> - ndéQ — /5 ) (pDVi) -ndm} dt
_ /tHAt {/QS(i)dQ}dt

Se obtiene la forma genérica de las ecuaciones que en general se debe satisfacer sobre el volumen
de control. Los esquemas empleados en la discretizacion deben ser, como ya se menciono, al
menos de segundo orden para obtener resultados que cuenten con la suficiente precision. Este
grado de aproximacién depende del tipo de variacion que se adopte para 9 (X, t). Para obtener una

2.9

aproximacion de segundo orden, la variacion propuesta debe ser como minimo lineal tanto en el
espacio como en el tiempo. Para simplificar las expresiones involucradas en el siguiente desarrollo,
se supondrd que ¥ (x,t) es una cantidad escalar (tensor de orden 0) ¢(x,t). Si se propone una

variacién espacial para dicha variable alrededor de un punto P de la forma [8]:

p(x) = pp+p(x—xp)- (Vo)p (2.10)
ot + At) = ot + At (Zf) 2.11)

>Nétese que el coeficiente de difusién se modifica de acuerdo a la cantidad transportada, para simplificar se utiliza
el tensor de tensiones o=—v-P+T , donde T es el tensor de tensiones viscosas.
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Usando la serie de Taylor y expandiendo a ¢(x):

p(x) =pp + (x —xp) - (Vi),

1
+5 (x=xp)": (VVe)p 2.12)
1 1
+ 30 (x —xp)® = (VVVep), + ] (x —xp)"G"
donde:
G" = (:n) (nVy), (2.13)

donde a su vez (x —xp)" representa el enésimo producto tensorial del vector (x — xp) por si
mismo, (: n) simboliza el producto interno de dos tensores de orden n, y nV la enésima derivada
espacial de ¢. Comparando el desarrollo en serie expuesto con la Ec. 2.10 se puede inferir que
la aproximacién es de segundo orden, puesto que la serie se trunca en (x — X p)2. Realizando un
procedimiento similar para la aproximacién temporal propuesta:
D At? (D%
cp(t+At)—<,0(t)+At(8t)t+ 5 (8t2>+H (2.14)

Es posible también concluir que la aproximacion temporal es de segundo orden. Es decir, que en un
caso unidimensional, el error en la solucion se reducird cuadriticamente a medida que el tamano
de la grilla y el paso de tiempo se refinen. A continuacion se mostrara como se evaltian cada uno
de los términos involucrados en la Ec. 2.9.

2.4.1. Aproximacion de las integrales de volumen

Luego de integrar sobre el dominio a la ecuacién de transporte genérica (Ec. 2.2), aparecen
integrales que deben ser evaluadas sobre el volumen de la celda (Ec. 2.9):

/zp(x)d\/ (2.15)
Reemplazando en la expresion anterior la aproximacion espacial propuesta en la seccion anterior:
/ P(x)dV = / {’(/Jp + (x — xp) - (V’l/))p} dVv (2.16)

v 1%

teniendo en cuenta que fv (x —xp)dV = 0, es posible escribir:

/V Y(x)dV = /V W pdV

:qpp/vdv

=1pVp
donde V), es el volumen de la celda. Como se puede ver, las integrales de volumen se aproximan
como el producto del volumen de la celda con el valor de la variable en el centroide de la misma °.

(2.17)

%Se ha venido utilizando la notacién dS) para denotar al diferencial del dominio, sin embargo, dado que en este
contexto el dominio es inherentemente el volumen de control, en algunas secciones se hara uso de la notacién dV o
d(? indistintamente como equivalentes, por lo cual se hace la salvedad aqui. De forma similar se seguira considerando
a 1) como un tensor de orden arbitrario, sin embargo la notacién se cambiard a 1y de aqui en adelante, a menos que se

indique lo contrario.
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2.4.2. Aproximacion de las integrales de de superficie

Luego de aplicar el teorema de Gauss a los términos que involucran divergencias en la forma
integral de la ecuacidn de transporte genérica (Ec. 2.9), aparece la necesidad de evaluar integrales
de superficie

/V-zde:jI{ 1 - ndof2 (2.18)
0 50
Definiendo a ndd€2 = dS, se tiene:

/V-@bdQ:]{zp-dS (2.19)
Q 9]

Suponiendo que todas las caras que componen el contorno de la celda son planas y que la celda es
cerrada en el sentido topoldgico y geométrico (la superficie de integracion es conexa y cerrada), la
expresion anterior se puede aproximar como la suma de las integrales sobre todas las caras:

éﬂw dS =) (/f¢ : dS) (2.20)
f

Reemplazando la aproximacidon espacial propuesta (Ec. 2.10) en la integral sobre las caras se con-
sigue

a8 = (e + (x=x0) - (V) }as

= /ftbf -dS + {/f(x — x) dS} - (Vp), (2.21)

= ¢ ¢ S
EnlaEc. 2.17 se observo, como al proponer una variacion lineal para la variable de interés sobre el
volumen de control, la integral de volumen de la propiedad transportada resulta ser el producto del
volumen de la celda por el valor de dicha propiedad en el centroide de la misma. En consecuencia,
es posible evaluar el lado izquierdo de la Ec. 2.18 como el producto de V - 4 por el volumen de la
celda, entonces, reemplazando la Ec. 2.20 en el lado derecho y empleando la Ec. 2.21 se obtiene
la siguiente expresion para evaluar las integrales de superficie:

(V-9)Vp=> (¢;-8)

f

(V)= (- 8)

f

(2.22)

La Ec. 2.22, corresponde a una version discreta de segundo orden del teorema de Gauss [8, 20],
la cual permite evaluar la divergencia de un campo tensorial V - 1 como la suma del producto del
valor de dicho campo en el centro de las caras por el vector de superficie saliente de las mismas
dividida por el volumen de la celda. Considerando la discretizacién geométrica descrita, el vector
de area Sy apunta hacia afuera desde el centroide de la celda si y sélo si la cara f pertenece a la
celda propietaria. Para las caras vecinas, el vector de area apunta en sentido contrario, esto se tiene
en cuenta en la sumatoria sobre las caras de la siguiente forma

D (e-8) =) (¥p-St)— > (- Sy) (2.23)

La expresion anterior divide la sumatoria sobre las caras propietarias f, y vecinas f, atendiendo a
la orientacion del vector de superficie.
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2.4.3. Términos convectivos

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

|9 @wowaa= | (Uw)-nas

Esta clase de términos da lugar a los denominados flujos convectivos ¢., empleando lo ex-
puesto en la Seccion.2.4.2, esta integral se puede aproximar de la siguiente forma:

| (7Uw)-nas2 =Y (pUw), -8
) ;

= " ((pU); - S)v; (2.24)

Para calcular los flujos convectivos (Ec. 2.24) es necesario conocer el valor de 1/ en las caras, el
cual se determina a partir del valor en el centro de la celda. Para determinar el valor de 1), se utilizan
esquemas de interpolacion, estos esquemas deben garantizar que la variable correspondiente se
mantenga acotada y no dé lugar a la aparicion de valores espurios.

2.4.4. Esquemas de interpolacion (Reconstruccion)

Con el método de los volimenes finitos es fundamental contar con procedimientos adecuados
que permitan interpolarla variable transportada desde el centro de las celdas 1), al centro de las
caras ;. El software empleado en este trabajo utiliza mallas no estructuradas, por lo tanto, resulta
poco conveniente emplear otros puntos que no sean Py N [8]. Es decir, se utilizan unicamente los
puntos mds cercanos al volumen de control.

Existen distintos esquemas de interpolacién que pueden ser utilizados para evaluar el valor de
la variable sobre la cara a partir de su valor en el centroide de la celda. A continuacion se describen
brevemente algunos de ellos y en el Cap. 4 se describen esquemas que corresponden al estudio de
flujos con altas velocidades, esquemas que se construyen atendiendo a caracteristicas propias de
dichos patrones de flujo.

Esquema centrado

El esquema centrado supone una variacion lineal entre los centroides de las celdas, puesto que
se consideran mallas no estructuradas, en general, la distancia entre los puntos no serd constante.
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Fig. 2.4: Interpolacion lineal en las caras

Dada la variacion lineal supuesta (Fig. 2.4), el valor de 1); se puede aproximar:

" =% (PN~ IN) + ¥,

(2.25)

(1-5%) i
=Yyl —== ) +¥p=
PN PN

Mediante expansion en serie de Taylor, es simple mostrar que este esquema es de segundo orden
(Seccion.2.4) inclusive en mallas no uniformes, sin embargo, tiende a inducir oscilaciones cuando
se utiliza en problemas donde la conveccién es dominante. Por esta razon aparecen esquemas mas
sofisticados que garantizan dicha condicién [9], estos esquemas se conocen como esquemas tipo
upwind y se construyen atendiendo a ciertas caracteristicas fisicas de las ecuaciones a resolver,
donde una de las mds notables es que distinguen la direccion del flujo, es decir, tienen en cuenta la
direccion de influencia de acuerdo a la direccidn de propagacion de las ondas [2]. Este es el caso
de los esquemas que se introducirdn en Cap. 4.

Esquema upwind

En un flujo con efectos convectivos fuertes, al determinar el valor de una variable dependiente
en una cara v, del volumen de control, es evidente que el valor en dicha cara se verd influenciado en
mayor medida por la informacion proveniente de algunos nodos en particular. El esquema centrado
es incapaz de ponderar dicha influencia, ya que tiene en cuenta en igual medida la influencia de
todos los nodos circundantes. Para solventar esta incapacidad del esquema centrado aparece el
esquema upwind. Con el esquema upwind, los valores en las caras se evalian dependiendo de la
direccion del flujo [2]:

max (ch, O)wP + min (¢Cv O) qvbN

= 2.26
Pr S (2.26)
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Este esquema no permite que aparezcan coeficientes negativos en la matriz del sistema, por lo que
garantiza resultados acotados y fisicamente posibles, sin embargo, al realizar la expansion en serie
de Taylor [9], se observa que tinicamente retiene el primer término de la serie, entonces a diferencia
del esquema centrado, unicamente es de primer orden de precision. La principal desventaja del
esquema upwind es que al ser de primer orden da origen a la aparicion de falsa difusion o difusion
numérica [ 16]. No obstante, la aparicion de dicha difusion numérica no sélo se asocia con el orden
del esquema numérico, también se ve influenciada por la grilla (falta de alineacién del flujo con las
direcciones de la grilla) y por la presencia de fuertes gradientes en el campo de flujo [1]. La falsa
difusion se reduce a medida que la malla se refina y mediante la utilizacion de esquemas con un
orden de aproximacidn superior.

Esquema centrado upwinded (linear upwind)

El esquema centrado upwinded, se puede pensar como la aplicacion de una correccién al es-
quema upwind mediante la utilizacion del gradiente en la celda aguas arriba de la interfaz. La
denominacién dada aqui al esquema se debe a la nomenclatura utilizada dentro de openFoam ™,
no obstante, como se menciona mds adelante, el procedimiento aqui descrito es parte fundamental
de la reconstruccion en mallas no estructuradas. Se considerard un arreglo unidimensional como
el que se mostro en la Fig. 2.4 y se supondra flujo positivo de P hacia N. Este esquema interpola
el valor en la cara utilizando la siguiente expresion:

Yy = Y yp + Vg, " TiaR. (2.27)

donde 1) yp es el valor de la variable de interés en la cara evaluado con el esquema upwind, Vi g,
el gradiente de 1) evaluado en la celda ubicada aguas arriba, y reag, el vector de posicién entre el
centroide de la cara y el centroide de la celda aguas arriba. En un caso con flujo desde P hacia N
(¢ > 0) mostrado en la Fig. 2.4 se tiene:

Yy =Yp + Vbp - 1ip (2.28)

Noétese que para utilizar dicho esquema se requiere evaluar el gradiente en cada celda, lo cual se
deja abierto por ahora, dado que en una seccion posterior se introducird la forma cémo se realiza
esta estimacion (Seccion.2.4.7). Este esquema es de segundo orden y limita la difusion de acuerdo
a la aproximacion que se utilice para evaluar el gradiente. Es evidente que este esquema se deriva
de la expansion en serie de Taylor 1) alrededor del centroide de P [21].

Esquema hibrido o combinado

El esquema hibrido es una combinacién del esquema upwind y el centrado en un sentido mas
general que el esquema centrado upwinded [1]. Este esquema se basa en el nimero de Peclet local
para evaluar el flujo neto a través de las caras.

flujo convectivo
Pe = J = ﬂ

= 2.29
flujo difusivo 0¥} (2.29)

De la definicién del nimero de Peclet, es evidente que para altos valores del mismo los efectos
convectivos seran preponderantes sobre los difusivos y viceversa. El esquema hibrido propuesto
por Spalding en 1972 [22], intercambia el esquema de discretizacion entre centrado y upwind
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acorde a un criterio similar al presentado aqui, el cual estd basado en éste tltimo. En este caso la
interpolacién de 1); resulta:

Y= (1-x) (¥r)yp + X (¥t)ep (2.30)

donde los subindices C'D y U P representan a los valores obtenidos al interpolar con los esque-
mas centrado y upwind respectivamente. El pardmetro y (el cual se denominard aqui factor de
ponderacion conveccion-difusion (FPCD)) se encuentra dentro del intervalo 0 < xy < 1,y tiene
implicita la ponderacion de los efectos convectivos frente a los difusivos. Este pardmetro determina
la cantidad de difusién numérica introducida en la solucioén. Cabe notar que definiendo a y = 0 se
recupera al esquema upwind, y con x = 1 al centrado. Esto indica que a medida que los efectos
convectivos sean mas importantes, el valor seleccionado para el FPCD debe aproximarse a la uni-
dad, lo que proporciona un primer indicio de que es factible escribir a los esquemas numéricos de
forma tal que se pueda llegar a una expresion genérica de los mismos.
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Fig. 2.5: Flujo en la direccién P — N

Generalizacion de los esquemas de interpolacion

Considérese el transporte por conveccion en un dominio unidimensional de una cantidad esca-
lar 1) como es mostrado en la Fig. 2.5, supongase que se interpola el valor de la variable de interés
hacia la cara de la siguiente forma [8, 19]:

Y =TYp+ (1 -T)Yy (2.31)

donde al factor de interpolacion (I") se le asigna una forma apropiada consistente con el tipo de
esquema que se considere. Asi, si se supone una discretizacion que emplea el esquema centrado
(Seccion.2.4.4) dicho factor toma la forma:

N

= (2.32)

I'ep =

Operando con ' sobre la Ec. 2.31, es evidente que se recupera la aproximacion para ¢ provista
por el esquema centrado (Ec. 2.25):

Yy = (1 — i) Yy + iq/zp (2.33)

Esto conduce a pensar que cualquier esquema de discretizacion puede ser implementado pro-
porcionando la forma apropiada al factor de interpolacién (I'). Ahora considérese que se aplica el
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esquema upwind (Seccion.2.4.4), segin lo indicado por la Ec. 2.26, es claro que el flujo convectivo
(¢ = U - 9x) resulta en la direccion positiva si ¢. > 1, con lo que:

Pe = Op (2.34)

De esta forma, para un flujo convectivo en la direccion positiva si se toma el factor de interpola-
cién (T') enla Ec. 2.31 con valor unitario se obtiene la discretizacién proporcionada por el esquema
upwind, de forma similar, para el caso contrario (flujo en la direccion negativa) el valor que adop-
tard ' serd nulo. De acuerdo a esto, el factor de interpolacion correspondiente al esquema upwind
se define como:

max (¢, 0)
o

Recordando que para el esquema hibrido (Seccion.?.4.4) la interpolacion de la variable de interés
resulta:

Typ = (2.35)

e =(1-x) (Yr)yp + X (¥t)ep (2.36)

luego, reemplazando en la ecuacion anterior (Ec. 2.36) la Ec. 2.31 se obtiene:

(2.37)

De esta forma es posible generalizar los esquemas numéricos mediante el ya definido FPCD (ver
Ec. 2.30) y un factor limitador (w = ((1 — x)T'yp + xT'cp)), dicha generalizacién se conoce
como esquemas tipo upwind sesgados [1], puesto que combinan una contribucién del esquema
centrado y una del esquema upwind en la interpolacion.

Esquemas de Alto orden en mallas no estructuradas y reconstruccion

Considérese el esquema central upwinded introducido previamente en la Seccion.?2.4.4, la in-
terpolacion sobre la cara dada por dicho esquema para un flujo desde P hacia N tiene la forma:

Yy =Yp + Vbp -1ip (2.38)

Este tipo de interpolacion se conoce como reconstruccion y es parte fundamental del método de
volimenes finitos, debido a que en diferentes técnicas en el contexto de mallas no estructuradas
el orden de la aproximacién depende del tipo de reconstruccion utilizada [23]. Para mallas no
estructuradas la forma de reconstruccion introducida por Barth y Jesperesen resulta [21, 23]:

Yy =Yp+ V(r)Vepp - 1ep (2.39)

donde ¥(r) es la funcién limitadora, la cual es la encargada de que el valor reconstruido respe-
te el principio de monotonicidad, y por lo tanto, el valor reconstruido se encuentre acotado entre
los valores méximos y minimos circundantes [21]. La forma de reconstruccién dada por Ec. 2.39
requiere conocer el gradiente en P, esto se conoce como reconstruccion del gradiente y es abor-
dado en la Seccion.2.4.7.
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Esquemas TVD

Como se mostré anteriormente el esquema centrado es de segundo orden pero produce oscila-
ciones en la solucidn, el esquema upwind no presenta el problema de las oscilaciones pero genera
falsa difusion al ser tinicamente de primer orden. Previamente se determiné que es posible esta-
blecer una generalizacion de los esquemas numéricos empleando una funcién que define al FPCD
en funcidn del gradiente en la cara de la celda, ademads, se introdujo el procedimiento de recons-
truccion donde se menciono el uso de la funcién limitadora y el concepto de la monotonicidad. A
continuacion se desarrolla una discusion mas detallada de estos conceptos.

Los esquemas definidos hasta el momento, no cuentan con un equilibrio apropiado entre la
difusion numérica que agregan a la solucidn (caso del esquema upwind) y un adecuado orden de
precision. Para resolver este problema aparecen los esquemas TVD (variacion total disminuida)
[24, 25] con la finalidad de evitar la aparicion de oscilaciones en la solucion y controlar la difusion
numérica que se agrega.

Originalmente los esquemas TVD fueron introducidos en el campo de la dindmica de gases
con el objetivo principal de resolver problemas de caracter hiperbdlico [26]. En dicho contexto, se
estableci6 que la propiedad fundamental que deben satisfacer los esquemas de alto orden con el fin
de brindar una solucidn estable, acotada y libre de oscilaciones, es la conocida como preservacion
de la monotonicidad. Las condiciones necesarias para que un esquema preserve la monotonicidad
se pueden expresar como [, 2, 15, 18]:

1. No deben aparecer minimos o maximos en la solucion.

2. De existir maximos o minimos en la solucidn, estos respectivamente no deben aumentar o
disminuir.

Es decir, para cualquier condicion inicial ¥ (0, x) la cual no es decreciente o creciente, la solu-
cién numérica 1" para cualquier instante de tiempo futuro {n = 1,2, 3...} no debe presentar una
amplificacion o creacion de nuevos extremos locales. La idea de los esquemas TVD introducida
por Harten [24] tiene por objetivo prevenir la amplificacion o creacidon de nuevos extremos en la
solucion en regiones del flujo en la que existen altos gradientes (p.e, en la vecindad de una onda
de choque) [2]. La condicién que debe satisfacer un esquema TVD es que la variacion total (TV),
definida a nivel discreto como:

TV (") = > (" — ") (2.40)

(2

satisfaga [25]:
TV (") < TV (¢p™) (2.41)

Sweby demostré que este tipo de esquemas satisfacen la condicion de entropia’ 1o que es de
suma importancia para obtener soluciones fisicamente posibles [25].

Retomando la Ec. 2.37 en la forma:

Yr=w(Yp —Py) + Py (2.42)

7Al resolver numéricamente las ecuaciones de Euler, pueden aparecer soluciones fisicamente imposibles que
violan la segunda ley de la termodindmica, por lo tanto, es necesario que el esquema numérico que sea utilizado para
el célculo respete la condicién de que a través de una onda de choque la entropia debe incrementar y no viceversa.
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donde w = ((1 — x)I'uvp + xI'cp) es el factor limitador, que a su vez depende del FPCD (el
cual como ya se menciond debe ser una funcién apropiada. Supdngase que se selecciona al FPCD
como alguna funcién evaluada localmente x = W(tp — 1), donde dicha funcién de alguna
forma estd relacionada con el gradiente de la propiedad transportada (V1)), dicha funcién en este
contexto se conoce como funcion limitadora, la cual es una funcién de los gradientes sucesivos
de la solucion (xy = ¥(r)) (Fig. 2.6) [1, 3, 24, 25] :

Yo~y
I = ——— (2.43)
Py — P¢
donde los puntos U,C y D, son seleccionados atendiendo a la direccion del flujo.
¥
Direccién del flujo o by
- Pg
by
* T %

Fig. 2.6: Variacion de 1 alrededor de la cara de la celda.

Para garantizar que un esquema numérico sea TVD, éste debe satisfacer la condicion (Fig. 2.7.a)
[25]:

r

0< (Mr),w(r)) <2 (2.44)

En la Fig. 2.7.b se observa que el esquema upwind, introducido anteriormente, corresponde a
1 (r) = 0, el cual es de primer orden tal cual fue indicado previamente; también de la misma
figura se puede ver que el esquema centrado (segundo orden) corresponde a ¥ (r) = 1, es decir, a
pesar de que la funcién (1) se encuentre sobre la regién TVD, esto no garantiza que el esquema
sea de segundo orden. Sweby demostré que para que un esquema TVD sea de segundo orden es
necesario que la funcion limitadora satisfaga:

P(1) =1 (2.45)

Por lo tanto, una funcién limitadora que cumpla la condicién TVD (Ec. 2.44) y ademads atraviese
el plano 1) —r en (1,1) garantizard un esquema de segundo orden. De aqui que se puede establecer
la regién TVD de segundo orden (Fig. 2.7.c) como aquella en la cual :

= Si0 < r < 1, el limite inferior y superior serdn respectivamente ¥ (r) = ry ¥(r) = 1,
entonces el esquema serd TVD sir < 4)(r) < 1.

= Sir > 1, el limite inferior y superior seran respectivamente ¥ (r) = 1y ¥(r) = r, entonces
el esquema serd TVD si 1 < (1) <.

A lo largo de los afios han aparecido gran variedad de funciones limitadoras con diferentes carac-
teristicas, por ejemplo, la funcién limitadora de van Leer [27], la de Sweby [25], 1a de van Albada
[28] y las funciones Min-Mod y SUPERBEE de Roe [29]. Puesto que no es el objetivo central de
este trabajo analizar cada una de ellas, inicamente se mencionardn algunas de las existentes (ver
Tab. 2.2), de las cuales a su vez se seleccionardn las adecuadas para el desarrollo de algunas de las
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| | Y(r) |
van Leer Llr‘
1+1
Sweby” max [0, min (fr, 1), min (r, §)]
r+ 12
van Albada —
1412
MinMod max [0, min (r, 1)]
SUPERBEE | max [0, min (2r, 1), min (r, 2)]

Tabla 2.2: Funciones limitadoras: van Leer, Sweby, van Albada, MinMod y SUPERBEE

simulaciones numéricas objeto de la presente tesis.
Noétese que todas las funciones limitadoras citadas aqui, son simétricas, es decir se verifica que[]:

Y _ P (%) (2.46)

r

Esta caracteristica de simetria es deseable ya que garantiza que la accion limitante opera de la
misma forma tanto en los gradientes de avance como en los de retroceso.

P(r) h(r)
(a) P =2r (b) W =2r
/ . / .
S $=2 / Ph=2
7 7
// /7 4
/// ///
7 7
=1(CD
1ee /" Region TVD - =1 1 A OO, -,
4 /
7 7
/ /
7 7
7 7
/ /
7 7
4 4 $(x) =0 (UD)
1 3 T 1 3 T
%(r)
(c) P =2r
P=r
2 P =2
1 f P=1
Region TVD de segundo orden
r

1 2 3

Fig. 2.7: (a) Regiéon TVD, (b) Esquemas central y upwind dentro de la regiéon TVD, (c) Region
TVD de segundo orden.

En esta seccién se mostré que dentro de openFoam ™ existe una amplia grilla de esquemas
de discretizacion disponibles para tratar las interpolaciones, lo que proporciona la posibilidad de
seleccionar el mds adecuado atendiendo al problema que se pretende resolver. Aunque aqui no se
mencionaran, dentro de openFoam ™ existen enfoques alternativos en lo que respecta a esquemas
de alto orden. En lugar de emplear esquema basados en la técnica TVD, dentro de los esquemas
implementados también se encuentran los basados en el enfoque alternativo denominado Normali-
sed Variable Diagram (NVD) [8, 30, 31]. Puesto que aqui no se emplea dicho enfoque Gnicamente
se menciona a nivel informativo.
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2.4.5. Términos difusivos

Al aplicar el teorema de Gauss al término difusivo de la Ec. 2.2, se transforma a la integral de
volumen en una de superficie:

/ V. pDVhdQ = / (pDV) - ndsS)
\% 6Q

Utilizando lo expuesto en la Seccion.2.4.2 es posible aproximar el término del lado derecho de
la ecuacion anterior en la forma:

/5 (pDV) - ndéS2 :Z (pDV'gZ;)f -S
Q f
> (pD); S - (V)

f

(2.47)

Se observa que es necesario realizar un procedimiento de interpolacion para evaluar el coeficiente
de difusion en las caras, lo cual segin lo expuesto en la Seccion.2.4.4, no es problema incluso en
mallas no estructuradas. Sin embargo, también se hace necesario evaluar el gradiente de la variable
de interés. Al utilizar mallas no estructuradas se encuentra presente la posibilidad de tener distintos
grados de ortogonalidad °. Se requiere entonces implementar un procedimiento que permita evaluar
gradientes teniendo en cuenta los efectos de la no ortogonalidad y al mismo tiempo consiguiendo
una aproximacion del orden adecuado.

¢"
v

@
jaN

Fig. 2.8: Correccion de la no-ortogonalidad.

Supdngase que el producto entre el vector de superficie S y el gradiente de la variable de interés
(V1)) se puede dividir en una contribucién ortogonal y una de correccion [8]:

S - (v¢)f = A (V'L/))f + k- (vd’)f (2.48)
Contribuciéon Ortogonal Correccion No Ortogonal '

Los vectores A y k se eligen de forma tal que satisfacen:
S=A+k (2.49)

A su vez, el vector A se selecciona buscando que sea paralelo al vector de posicién d que conecta
los centroides de las celdas (Fig. 2.8). Esto permite evaluar dicha contribucién ortogonal como '’

A (V) = |A % (2.50)

Ahora soélo resta evaluar la correccion de la no-ortogonalidad. Para hacer esta correccion exis-
ten distintos métodos, los cuales se discuten brevemente a continuacién [8, 20].

9La ortogonalidad se define como el d4ngulo (medido en grados) dado por el vector definido por los centroides y
el vector normal a la cara intercelda
10Esta contribucién ortogonal responde a la componente del gradiente en la direccién de d.
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Método de la correccion minima

Se descompone el vector de superficie (S) de forma tal que el término de correccién en la
Ec. 2.49 aporte la minima contribucion posible. Tomando ortogonales a A y k:

d-S

A =—d 2.51
1.d (2.51)
Con lo que k resulta:
k=s_95g (2.52)
o d-d '

Notese que a medida que la no-ortogonalidad aumenta la contribucién desde los nodos se hace
menor.

w
=

~@®
>

Fig. 2.9: Método de la correcciéon minima

Método de la correccion ortogonal

Mantiene la misma contribucién de los nodos involucrados independiente de la no ortogonali-
dad (Fig. 2.10), se define al vector A\:

d
A =—| (2.53)
d|

De esta forma para k se tiene:
d
k=S-—|S| (2.54)

~@®
o

Fig. 2.10: Método de la correccién ortogonal
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Método de sobre-relajacion

Esta técnica pondera la influencia en los nodos involucrados de acuerdo con el incremento de
la no-ortogonalidad:

d op
A=—|S 2.55
15!s 2.55)

Es interesante ver que en mallas ortogonales la version discreta del término difusivo unica-
mente satisface la propiedad de acotacion (boundedness property), es decir que el enfoque de
correccion afecta de manera contundente la acotacion de la solucion [1, 9]. En mallas con alto
grado de no-ortogonalidad pueden aparecer soluciones no acotadas, entonces si la preservacion
de la acotacién es de mayor importancia que la precision de la solucién, las correcciones de no
ortogonalidad deben ser limitadas o descartadas definitivamente y se debe optar en lo posible por
una construccion de la malla mas adecuada.

Todos los métodos que se mencionaron pueden ser aplicados a fin de evaluar el término asocia-
do a la correccién de la no-ortogonalidad, la diferencia de aplicar uno u otro tiene consecuencias
en la precision y estabilidad de acuerdo a la no-ortogonalidad de la malla [8].

Finalmente, la forma discreta del término difusivo resulta:

S (Vo), = |2 % +k - (Vo), (2.56)

donde A y k quedan determinados de acuerdo a alguna de las metodologias expuestas (Seccion.2.4.5,
Seccion.2.4.5, Seccion.2.4.5) y el gradiente en la cara de la celda de la propiedad transportada pue-
de ser interpolado por ejemplo utilizando el esquema centrado:

N N
(Vo) = (1 - ﬁ) (V) y + PN (V) p (2.57)
y en general:
(V) = (1 =) (V) y + T (V) y (2.58)

2.4.6. Términos fuentes

Los términos fuentes pueden ser funcién de la variable transportada (p.e, en el caso de la
ecuacion de las especies el término de produccién/consumo de las mismas es funcién de su con-
centracion). Cabe notar que cualquier término que aparezca en una ecuacion de gobierno que no
pueda ser expresado como convectivo, difusivo o temporal puede ser tratado como un término
fuente [8]. Sin embargo, es importante tener presente el impacto tanto en la acotacion como en la
precision de la solucion de la discretizacion seleccionada para los términos fuentes con respecto a
los otros términos de la ecuacion. Existen distintas metodologias para tratar los términos fuentes,
openFoam ™ ofrece 3 alternativas [16, 32]:

» Tratamiento explicito: Se especifica al término fuente como un valor que se ha calculado de
algiin modo y entra de forma explicita dentro de la ecuacién como una contribucion al vector
del lado derecho.
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= Tratamiento implicito: el término fuente se integra sobre el dominio y se evalia de forma
implicita (es decir con la ecuacién que lo contiene).

= Tratamiento implicito/explicito: El tratamiento implicito de los términos fuentes afecta los
coeficientes de la matriz resultante de la discretizacion, incrementando o reduciendo su do-
minancia diagonal. Si ésta se reduce, se puede afectar la estabilidad del método iterativo
seleccionado para solucionar el sistema, dado este inconveniente, openFoam ™ ofrece un
procedimiento de discretizacion mixto, el cual trata a los términos fuentes de forma implici-
ta si los coeficientes (aj;;) satisfacen: a; > 0 es decir no son negativos, de lo contrario se
tratan de forma explicita.

Tratamiento implicito de los términos fuentes

De acuerdo a lo expresado en la seccion anterior y recordando que en la Seccion. 2.4 se postulé que
el término fuente puede ser expresado:

Sy() = S+ S, (2.59)

Utilizando lo expuesto en la Seccion.2.4.1, la discretizacion del término fuente conduce a:
/ (Syp + S,)dV = S, V,4p, + S,V (2.60)
1%

En la seccidon donde se abordan los métodos de solucidn a los sistemas de ecuaciones provenientes
de la discretizacion (Seccion.2.5), se ampliard un poco mds la importancia del tratamiento implici-
to de los términos fuentes de acuerdo a lo expuesto por Jasak [8].

2.4.7. Reconstruccion de los gradientes.

Los gradientes resultan ser términos explicitos y pueden ser evaluados empleando diferentes
tipos de técnicas. En la Seccion.2.4.4 se expuso el esquema de discretizacion central upwinded, y
se observo que la utilizacién de dicho esquema requiere la evaluacion del gradiente en cada celda.
Aqui se expondrdn las distintas técnicas actualmente implementadas dentro de openFoam ™ que
permiten dicha estimacion.

Enfoque Gaussiano

De acuerdo a lo expuesto hasta el momento, resulta 16gico que el primer enfoque para la re-
construccion se base en utilizar el teorema de Gauss para convertir un término que involucra un
gradiente de una integral de volumen a una de superficie (Seccion.2.4.2):

/QV(t/J)dV:/SzpdS
= Sty

Al utilizar el esquema centrado para interpolar a 1), el gradiente resulta ser constante sobre la celda,
es decir:

(2.61)

V(@)pV, =Y Sty (2.62)
f
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Entonces el gradiente en el centroide se interpola:
1
V (%), =5 St (2.63)
P
£

Para obtener 1), se puede por ejemplo utilizar el esquema centrado o alguno de los expuestos en la
Seccion.2.4.4.

Método de los minimos cuadrados

Este método se basa en tres ideas fundamentales [10]:

1. El valor en un punto P puede ser extrapolado a un punto vecino /N usando el gradiente en
P.

2. El valor extrapolado a N puede ser comparado con el valor verdadero en N, y por lo tanto
se puede estimar el error.

3. Si se minimiza el cuadrado de los errores ponderados en todos los puntos vecinos de P con

respecto al gradiente, entonces la aproximacion del gradiente serd de buena calidad.

Definiendo al tensor g :

G=) widd (2.64)

donde d es el vector posicion entre Py N,y la funcién de ponderacién es definida como:

1
WN = (2.65)
|
El gradiente en P puede ser evaluado:
V(@)p=) wiG ' d(y —9p) (2.66)
N

Computo del gradiente normal a la cara de la celda

En algunas ocasiones se requiere evaluar el componente normal del gradiente entre dos celdas
adyacentes, dicho componente resulta [4, 8, 10]:

S - V (), = IS % 2.67)

Noétese que esta expresion resulta andloga a la que se utiliza para evaluar el gradiente en la ca-
ra en los términos difusivos. Dicha aproximacién es de segundo orden para mallas ortogonales,
en el caso de mallas no ortogonales es necesario introducir correcciones y aplicar esquemas de
interpolacion con mayor grado de elaboracion (ver Seccion.2.4.4 y Seccion.2.4.5).
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Limitadores para el gradiente y la reconstruccion

Un problema recurrente es que algunos esquemas numéricos violan la propiedad de acotacion,
lo cual da lugar a soluciones no fisicas y a la aparicion de oscilaciones en las soluciones numéricas,
esto presenta un impacto de particular importancia en zonas donde se esperan altos gradientes
(p-e, en la vecindad de las ondas de choque)[2]. Una alternativa para contribuir a la acotacion y
evitar la aparicion de dichas oscilaciones espurias en el campo reconstruido, es utilizar la técnica
conocida como limitacion del gradiente (gradient limiter). Esta técnica se basa en el principio de
monotonicidad, limitando el valor del gradiente que se utiliza para reconstruir los valores de los
campos en las regiones contiguas a la cara de la celda.

Para llevar a cabo la limitacion del gradiente existen distintas técnicas: limitadores estandar,
limitadores multidimensionales y funciones limitadoras. Tanto la técnica de limitadores estandar
como la multidimensional se encuentran en una subclase que se conoce en la literatura como méto-
dos no diferenciables (non-differentiable form), dado que se basan en limitar el gradiente emplean-
do los valores mdximo y minimo de las celdas adyacentes sin aplicar ningun tipo de funcién de
suavizado. Por otro lado, las funcione limitadoras del tipo diferenciable utilizan una funcion suave
que impone la monotonicidad. Aqui se expondra unicamente la técnica de limitacion estandar y se
hard una breve referencia a la técnica multidimensional.

Las técnicas de limitacién pueden ser aplicadas con respecto a los valores determinados en
las caras o a los valores nodales, sin embargo, al utilizar los valores en el centro de la celda (no-
dos) se reducen los efectos disipativos [33]. Considérese un campo reconstruido el cual presenta
oscilaciones locales en alguna direccion s (Fig. 2.11.a):

¢N b) P /

Ny

1
:
1
Ny .
1
1
1

T
N. 3 Y PN

Fig. 2.11: Limitacién del gradiente: b) reconstruccidn sin limitador ¢) reconstruccién con limitador

En mallas no estructuradas con el fin de reducir el nivel de oscilaciones del campo recons-
truido, es posible utilizar la funcién limitadora introducida por Barth y Jasperesen [21] a fin de
limitar el gradiente utilizado para dicha reconstruccion. Esta funcion limitadora, basicamente tie-
nen en cuenta el maximo y minimo del campo tanto en la celda propietaria como en la vecina, para
posteriormente definir un factor escalar que limita el gradiente, y asi lograr que el campo recons-
truido satisfaga la propiedad de acotacion. La técnica propuesta por Barth y Jesperesen consiste en
determinar un factor escalar W tal que limite el gradiente utilizado para la reconstruccion:

Vipy =V, Vipy (2.68)
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El objetivo es encontrar un valor ¥ con tal magnitud que prevenga la formacion de extremos en el
campo reconstruido [34]. La forma de W propuesta por Barth y Jasperesen resulta [2, 21, 34]:

min (1,w siAy >0

A,
\IJP = minN min| 1 wmzn — ¢P si AQ <0 (269)

) AQ

1 si AQ =0
donde Ay 1, i Y V.., €stan dados por:

Ay =sign{(VY)p - de} {[(VY)p - de| + win } (2.69a)
P = Max (P p, maxyp ) (2.69b)
P, = Min (Y p, miny Y ) (2.69¢c)

Aqui A, es el producto entre el gradiente y el vector posicion de la cara intercelda con res-
pecto al centroide de la celda propietaria, w,, la precision de la computadora y se introduce en la
Ec. 2.69a con la finalidad de evitar que aparezcan valores muy chicos. En la Fig. 2.11.b, se pue-
de observar un campo el cual se ha hecho la reconstruccion sin la utilizacion de ningun tipo de
funcion limitadora y en la Fig. 2.11.c se observa el efecto del limitador ''. En el caso multidimen-
sional se aplica el factor limitador por separado en la direccion de cada cara, mientras que en el
caso estandar se aplica el limitador a cada una de las componentes del gradiente [5].

La funcién limitadora de Barth y Jesperesen es algo difusiva, ademds de ser no diferencia-
ble, con lo que la reconstruccion resultante tampoco lo serd, lo que impacta negativamente en la
convergencia [35, 36]. Para esta funcion W esta dado por:

(1 (AT +e2)Ag + 2A3A ] jax .
A, |:A%,max Py ALmaXA; n 52} si Ay >0,
Up=miny ¢ 1 | (A7 +*)As + 2A5A min § A, <0 (2.70)
Ay | AT i + 245 + Ay pinAg + €2 ’
(1 si Ay =0

con At pmax = Yoo — Vi Y Dimin = Yo — ¥, donde ¥, .., ¥,y Ay estdn dados por
Ec. 2.69a, Ec. 2.69b y Ec. 2.69¢c. El parametro €2 se encarga de controlar el nivel de limitacion.
Si se impone 2 = ( la limitacién es completa lo que puede retardar la convergencia. Es préctica
comiin seleccionar a £2 proporcional a una longitud caracteristica [2]:

e? = (KAhR)? (2.71)

donde K es una constante con O(1) y Ah la raiz cibica del volumen (en 2D la raiz cuadrada del
area) del volumen de control.

En el Cap. 4 los métodos utilizados con la libreria dbnsFoam hacen uso bien sea de la funcién
de Barth-Jesperesen o de la funciéon de Venkatakrishnan.

Cabe notar que el objetivo de este tipo de limitacién es similar al que se realiza al utilizar esquemas de interpo-
laciéon TVD.
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2.4.8. Esquemas de integracion temporal

Hasta ahora se hablé de como tratar a cada uno de los términos de la ecuacién de transporte
genérica (Ec. 2.2), pero no se ha introducido la forma de realizar el avance temporal. Para esto se
parte de la Ec. 2.9

t+At d
/t {E/qudeJr/m (pU¢)~nd5§2—/m (pDv¢)-nd59}dt

:/tHAt{/QS(v,/))dQ}dt

Reemplazando en la Ec. 2.72 las aproximaciones propuestas en las secciones anteriores para los
términos convectivo, difusivo y fuente (Ec. 2.24,Ec. 2.50 y Ec. 2.60), ademds, suponiendo que el
volumen de control no cambia en el tiempo'*:

/ttmt { (% (mﬂ))p Vi + ; ¢etpr — > (pD), S - (V¢)f} dat

(2.72)

f (2.73)

t+At
= [ {5V, + 50} ar
t

Expresién que se conoce como forma semi-discreta de la ecuacion de transporte [3, 8]. Existen
diferentes formas de tratar tanto las integrales temporales como la variacion temporal de cada uno
de los términos en la Ec. 2.73. Denotando por f (¢, (x,t)) a todos los términos espaciales, la
Ec. 2.73 se puede escribir en la siguiente forma compacta [37]:

v { (5 <p¢>)p} a= [ @)

Integrando el miembro izquierdo de Ec. 2.74:

t+At
V, (p"p" — p" ") = / f ot (x,t))dt (2.75)
t
Aqui n y n — 1, representan respectivamente el valor en el nuevo paso de tiempo y en el anterior.
En este punto lo Unico que resta es definir la aproximacion para evaluar al miembro derecho en
la Ec. 2.75, para lo cual existen diferentes alternativas, en lo que sigue se expondran tres de los
métodos habituales dentro de openFoam ™ .

= Método de Euler explicito Se aproxima al miembro derecho de la Ec. 2.75 en la siguiente
forma [37]:

t+At
/ ft(x,0)dt = f (¢, (x,t"")) At (2.76)

La integracion se lleva a cabo de manera explicita utilizando los valores del paso de tiempo
anterior (en el primer paso de tiempo se usan las condiciones iniciales), al ser explicito no
requiere la solucién de ningin sistema de ecuaciones, pero presenta restricciones en la se-
leccion del paso de tiempo. Resulta ser estable para valores del nimero de Courant menores

12 Al suponer que el volumen de control no cambia en el tiempo, utilizando el teorema del transporte de Reynolds

. d 0
se verifica: — Jo fAV = [, &fdv
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a0.5[3, 9, 18], el niimero de Courant dentro de openFoam ™ est4 definido'® [8] :

Ul At

Co= (2.77)
d|
De forma que dada una malla, se debera buscar un paso de tiempo tal que:
U] At 1
< = 2.78
El 5 (2.78)

Este esquema de integracion temporal es el mds sencillo y al realizar la expansion en serie
de Taylor es facil comprobar que es de primer orden de precision [9]. Sin embargo, presen-
ta la restriccion indicada por el nimero de Courant, esta restriccion se hace mas evidente
en problemas rigidos (stiff) donde por lo general existen diferentes escalas temporales in-
volucradas, lo cual implica que se requiera emplear pasos de tiempo muy cortos. Este tipo
de restricciones se evitan utilizando métodos de integracion temporal implicitos los cuales
resultan incondicionalmente estables bajo ciertas condiciones [2, 3, 9, 15, 38].

Método de Euler implicito

Utilizando este método, el miembro derecho de la Ec. 2.75 es aproximado en la siguiente
forma [37]:

t+At
/ f it (x,t))dt = f(t, ¢ (x,t")) At (2.79)

Es decir, que se evaldan los términos espaciales en f (¢, (x, t)) utilizando los valores de 1)
correspondientes al paso de tiempo n, lo que implica la solucién de un sistema algebraico
[9, 15]. El método resulta incondicionalmente estable en la medida que no se encuentren in-
volucrados términos fuente del tipo stiff, es decir que no presenta problemas de inestabilidad
ante pasos de tiempo largos (caso contrario al método de Euler explicito). Al igual que el
método de Euler explicito también es de primer orden de precision [9].

Método de Crank-Nicholson

Este esquema de integracion temporal supone una variacion lineal en el tiempo para

/ (tv VP (X’ t)) [9] :

t+At
/t f(t(x,t)dt = % [f (89 (x,t"71) + f(t, 9 (x,t7)] At (2.80)

Requiere la evaluacién de los términos espaciales tanto en el paso de tiempo n como en
n — 1y al igual que el esquema de Euler implicito involucra la solucién de un sistema
algebraico, es de segundo orden de precision, también resulta incondicionalmente estable,
pero no garantiza que se satisfaga la propiedad de acotacion [9].

Los esquemas de integracion temporal pueden ser escritos en forma compacta:

t+At
/ ftyxt)dt=1-O)f (L, (x,t"")) At + Cf (t, 9 (x,1")) At (2.81)

Donde C', toma un valor apropiado dependiendo del esquema de integracion que sea seleccionado,
por ejemplo, para el método de Euler implicito C = 1.

13Satisfacer el nimero de Courant (también conocido como condicién CFL) es condicién necesaria pero no sufi-

ciente para garantizar la convergencia del método.
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2.5. Métodos de solucién aplicables de los sistemas de ecuacio-
nes provenientes de la discretizacion

En las secciones anteriores se definié como tratar en forma discreta a cada uno de los términos
involucrados en la ecuacion de transporte genérica (Ec. 2.2), el resultado de la discretizacion puede
ser escrito formalmente como [4, 8, 9]

a Pl + > anyl = Rp (2.82)

donde a, y ay representan respectivamente las contribuciones de las celdas propietarias y vecinas,
en consecuencia, se tiene tantas ecuaciones como el producto del nimero de celdas por la cantidad
de variables dependientes. En general la representacion discreta del sistema de ecuaciones puede
ser escrita en forma matricial:

Al =R (2.83)

donde [A] es una matriz dispersa'’ cuya diagonal corresponde a las contribuciones de 1) y los
coeficientes fuera de la diagonal corresponden a las contribuciones de 1) 5. En este caso 1 repre-
senta al vector columna de variables dependientes y R el vector de términos fuente. La matriz [A]
a su vez puede ser descompuesta en dos matrices [D] y [N], donde [D] contiene los coeficientes
de la diagonal y [N] los coeficientes fuera de la diagonal. Este tipo de descomposicién permite
optimizar la forma en que se aplican algunos algoritmos de solucién.

Para resolver el sistema de ecuaciones (Ec. 2.83) se pueden utilizar ya sean métodos direc-
tos o iterativos. Los métodos directos resultan mas costosos dado que el nimero de operaciones
aritméticas necesario para alcanzar la solucion es proporcional a las dimensiones del sistema de
ecuaciones, y por lo tanto, al tamafio de la malla, por lo que es convencional preferir los métodos
iterativos sobre los directos.

Los métodos iterativos parten de una solucion inicial, la cual se corrige a medida que el proceso
evoluciona y se detiene una vez se satisface una tolerancia preestablecida [2, 9, 15]. Actualmente la
versién de openFoam ™ distribuida por ESI (Experts in Virtual Product Engineering to Support
Industrial Innovation) Gnicamente cuenta con algoritmos de solucién del tipo iterativos, mientras
que, en la version extendida se han implementado también métodos del tipo directo. Aqui no se
dard una descripcion detallada de dichos algoritmos puesto que no hacen parte de los objetivos de
este trabajo.

Los algoritmos de solucion deben ser seleccionados atendiendo a si la matriz del sistema pro-
veniente de la discretizacion es simétrica o asimétrica, lo que en general depende de la ecuacién
que se esté considerando como de la malla que se utilice. Por ejemplo, la ecuacién para el calculo
de la presion resultante de la aplicacion del algoritmo PISO, luego del proceso de discretizacion
e incluso en mallas no estructuradas, entrega una matriz simétrica. Por su parte las ecuaciones del
tipo conveccion-difusion generan matrices que pueden o no ser simétricas [9]. En la literatura con-
cerniente a métodos iterativos para sistemas lineales dispersos, existen diferentes algoritmos para
llevar a cabo el procedimiento de solucién [39]. Dentro de la versién de openFoam ™ aqui utilizada
estan implementados los siguientes métodos iterativos'” [12]:

14Entiéndase por matriz dispersa, una matriz en la cual la mayoria de sus coeficientes son nulos.

15 Actualmente en la versién de openFoam 3.1.ext se ha implementado una nueva clase para la manipulacién de
las matrices que permite la implementacion de solvers completamente acoplados, esto origind conllevo a la inclusién
de nuevos algoritmos de solucién para los sistemas algebraicos, sin embargo aqui sélo se mencionaron los solvers
iterativos, debido a que resultan ser los pertinentes a los fines de la presente tesis
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Meétodo del gradiente conjugado precondicionado (PCG).

Meétodo del gradiente biconjugado precondicionado (PBiCG).

Método multimalla (Generalised geometric-algebraic multi-grid (GAMG)).

Algoritmo diagonal.

Solvers con suavizador (Smooth solver).

Los métodos precondicionados, hacen uso de un precondicionador con el fin de mejorar la velo-
cidad de convergencia [9]. El método PCG se utiliza para matrices simétricas y el PBiCG para
matrices asimétricas, los precondicionadores disponibles son:

Cholesky incompleto (DIC)

Cholesky incompleto rapido

Factorizaciéon LU incompleta (DILU)

GAMG

Diagonal

Los precondicionadores también deben seleccionarse atendiendo a si la matriz a tratar es simétrica
0 no, por ejemplo, el precondicionador Cholesky incompleto se utiliza para matrices simétricas y
el DILU para asimétricas. En cuanto a los solvers con suavizador, los suavizadores disponibles se
listan a continuacion:

= Gauss-Seidel
= Cholesky incompleto (DIC)

= Cholesky incompleto con Gauss-Seidel (DICgaussSeidel)

Al igual que en el caso de los precondicionadores, también se pueden seleccionar suavizadores que
aplican a matrices simétricas, por ejemplo tanto el DIC como el DICgaussSeidel son para matrices
simétricas.

Los algoritmos iterativos requieren que la matriz sea diagonalmente dominante, la discretiza-
cion de la parte lineal de los términos fuentes (Seccion.2.4.6) estd intrinsecamente relacionada
con dicha dominancia diagonal, si .S, < 0 la contribucién entra directamente en la diagonal de la
matriz del sistema, por lo tanto incrementa su dominancia diagonal, en el caso contrario .S, > 0 la
dominancia diagonal se ve disminuida. Por lo tanto, en lo posible resulta conveniente para S, > 0
incluir la contribucion de forma explicita, con lo que el aporte serd tenido en cuenta dentro del
vector Rp y no se vera afectada la dominancia diagonal.

Para concluir con lo expuesto en esta seccidn, resta por decir que la elecciéon apropiada del
método de solucidn iterativo es de suma importancia, esto se debe a que tiene un impacto contun-
dente en el costo computacional ya que el desempefio del mismo dependera de las caracteristicas de
la matriz que se esté tratando. En la actualidad los métodos iterativos siguen siendo la opcion mas
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adecuada al tratar mallas con gran cantidad de celdas [20]. Dado que no es uno de los objetivos de
esta tesis analizar en detalle las caracteristicas de los distintos métodos de solucién implementados
en openFoam ™ | se sugiere consultar las referencias [9, 39, 40] para obtener detalles relacionados
con este topico.

2.6. Ecuaciones diferenciales ordinarias rigidas (stiff ODES)

Cuando se abordan problemas donde la solucion contiene escalas significativamente diferentes
para la variable independiente, se dice que se estd abordando un problema cuyo modelo matemético
estd dado por ecuaciones rigidas (stiffs equations).

Dada una ecuacién diferencial ordinaria de la forma y' = f(¢,y), se dice que es rigida si
su solucién exacta y(t) contiene un término que decae exponencialmente a cero, mientras que la
magnitud de su derivada crece mucho mas a medida que ¢ — oo [41]. Formalmente la ecuacion
y' = f(t,y) es rigida si al integrarla en el intervalo [t1, 5] con y(a) = y,, la funcién f tiene
una constante de Lipschitz'® C' mucho mds grande respecto de la longitud del intervalo y de una

tolerancia preestablecida.

2.6.1. Sistemas rigidos en el modelado de las reacciones quimicas: time split-
ting

El modelado de las reacciones quimicas da origen a sistemas de ecuaciones diferenciales ordi-
narias rigidas. En general, modelar la cinética quimica involucra considerar sistemas que contienen
grandes cantidades de especies y reacciones, y el tiempo computacional necesario para resolver el
problema es funcién de dicha cantidad. Debido a que algunas especies reaccionan més rapido que
otras pueden existir grandes diferencias en las escalas temporales, siendo estas diferencias el origen
de la rigidez del sistema.

Teniendo en mente el problema de la rigidez y atendiendo a que se debe abordar un problema
quimico cinético en un entorno discreto que involucra desde miles hasta millones de celdas, es
evidente que se debe contar con técnicas de solucidn apropiadas en lo que respecta a estabilidad,
eficiencia y precision [42]. Es de hacer notar que el uso de técnicas explicitas convencionales signi-
fica la penalizacion excesiva del paso de tiempo en miras de satisfacer los requisitos de estabilidad
[41].

Por otro lado, los métodos implicitos son estables y precisos, pero en la practica poco utiliza-
dos debido a sus excesivos costos computacionales [42]. A pesar de que las técnicas implicitas,
tedricamente no restringen el paso de tiempo, se ha observado que usar grandes pasos de tiempo
incrementa el amortiguamiento numérico, lo que da lugar a perdidas en la precision temporal, por
lo que en procesos inestacionarios se prefiere el uso de métodos del tipo paso fraccionado. En la
de cada de los 90 algunos autores mostraron como utilizar técnicas del tipo paso fraccionado time
splitting o fractional step en el modelado de problemas que involucran reacciones quimicas en el
campo de la dindmica de gases [43, 44]. Dichos métodos proponen desacoplar el problema original

Dada una funcién f tal que: |f(x1) — f(z2)| < Clay — x2| V{z1, 22} € I, C se conoce como la constante de
Lipschitz en
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en dos sub-problemas, de forma tal, que los procesos quimico y fluidodindmico se resuelven en
diferentes etapas y su interaccion se da por medio de términos fuentes.

El enfoque propuesto en estd tesis plantea tratar por separado los diferentes términos (con-
vectivos, difusivos y fuentes). Considerando que los términos asociados con la cinética quimica
requieren métodos con caracteristicas especiales, resulta practico aislar el proceso quimico del
fluidodindamico, asi, el problema conveccion-difusion-reaccion se fracciona en dos etapas:

= f (2.84)
¢+ Lo = f(9) (2.85)

En un primer paso se resuelve la parte que modela al término fuente asociado a la actividad
quimica (Ec. 2.84). Luego, se utiliza esta solucién para incorporar sus efectos en la ecuacién
que contiene el aporte de los demas términos involucrados (representados por el operador £). A
continuacién se obtiene ¢! a partir de Ec. 2.85.

Si el ejemplo anterior correspondiera a la ecuacion de transporte de la especie 7 (v = Y;),
entonces primero se resuelve la ODE asociada a su velocidad de reaccion el cual determina al
término fuente de su respectiva ecuacion de transporte.

2.6.2. El método semi-implicito de Bulirsh-Stoer

El método original basado en la regla del punto medio introducido por Bulirsh y Stoer no es
aplicable a ecuaciones rigidas (stiffs). No obstante, Bader y Deuflhard derivaron una discretizacién
semi-implicita aplicable a ecuaciones rigidas [45]. El punto de partida es la forma implicita de la

regla del punto medio:
n+1 + yn—l)

y"tt—y" Tt =2nf (y 5 (2.86)

Para convertir a la dltima ecuacién en la forma semi-implicita se linealiza el lado derecho
alrededor de f(y"):

{1—hd—y}~y+l—[1+hdy] Yy 4+ 2h [f(y) dyy] (2.87)

Con fines computaciones, la implementacion practica resulta: A, = y"* —y" con h = H/m,
asi para el primer paso se obtiene:

Ay = 1—hﬁ B hf(y°) (2.88a)
0= By Yy .
y' =1+ A

Entonces paran = 1,2, 3....m — 1 se consigue:

-1
Ay =0y +2 {1 - hg—ﬂ [hE(Y™) = D] (2.89a)



2.7 Algoritmo PISO 45

Yyt =yt + A,

De esta forma para el paso de tiempo At = H se lleva a cabo una aproximacion que se basa en
subdividir el intervalo de integraciéon en m fracciones mds chicas de tamaiio h, de forma tal que la
solucion final es:

A, = 1—hﬁ _1-[hf( ") — A1) (2.90a)
m ay Yy m—1 .

El método semi-implicito de Bulirsh-Stoer introducido por Bader y Deuflhard es considerado una
excelente rutina para la gran gama de problemas rigidos, no obstante, en algunas ocasiones puede
suceder que aparezca una matriz singular, caso que no se corresponde con las aplicaciones consi-
deradas en la presente tesis.

2.7. Algoritmo PISO

Por lo general, las ecuaciones que gobiernan la mecanica de fluidos se encuentran acopladas
via distintas variables, por ejemplo, las ecuaciones de Navier-Stokes para flujos a velocidades
supersOnicas presentan un fuerte acoplamiento entre la presion y la velocidad, por el contrario
en la combustion de baja velocidad (M < 0.3) el acoplamiento presion-velocidad es débil y
los efectos de compresibilidad'’ provienen de fuertes gradientes de temperatura alli presentes. Se
recurre entonces al algoritmo de solucién PISO (Pressure Implicit with Splitting of Operators) el
cual es una técnica no iterativa para resolver el acoplamiento presién-velocidad.

En capitulos subsecuentes se introduciran las respectivas ecuaciones de gobierno para los pro-
cesos fluidodindmicos considerados en esta tesis, no obstante, para realizar el andlisis pertinente a
esta seccion, se utilizard el sistema de ecuaciones derivado en la Seccion.2.4 previo remplazo de
% =[1 U e ]enlaecuacion de transporte genérica (Ec. 2.2):

dp B
i +V-(pU)=0 (2.91)
3}
% (pU) + V- (pUU) = pg + V.o (2.92)
9 (pe) + V- (pUe) = pg- U+ V- (o U) — V-q+pQ (2.93)

ot

Al abordar la solucidn de este sistema de ecuaciones, tradicionalmente se cuenta con dos en-
foques que dependen de las variables primitivas seleccionadas (entendiéndose por variables primi-
tivas a las que se obtienen directamente al resolver las distintas ecuaciones de transporte involu-
cradas). Dependiendo de si una de las variables primitivas es la densidad o la presion, los métodos

""Tradicionalmente el término flujo compresible se aplicé a flujos en los cuales los cambios en densidad estaban
asociados a cambios significativos en presion y velocidad, sin embargo, en la literatura se suele emplear el término
“flujo compresible a baja velocidad”para designar flujos en los cuales dichos cambios en densidad son producto tini-
camente de fuertes gradientes de temperatura
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clasicos se han denominado métodos basados en presion y basados en densidad [2, 46]. A su
vez, los métodos de solucidén también pueden ser clasificados en métodos acoplados y segrega-
dos. Los métodos acoplados resuelven el sistema de ecuaciones de forma simultdnea, aunque este
tipo de metodologias sean costosas computacionalmente y pueden llegar a ser inviables cuando el
grado de discretizacion necesario en la malla es muy alto. Por otro lado estan los métodos segrega-
dos los cuales resuelven las ecuaciones en forma secuencial. En el caso vectorial componente por
componente (p.e, ecuacion de momento).

En el sistema de ecuaciones Fc. 2.91-Ec. 2.93, se tiene una ecuacién de transporte para la
densidad, para cada componente de la velocidad y para la variable energética considerada, sin
embargo, la presion no cuenta con una ecuacion de transporte independiente, lo cual, en el caso
incompresible dificulta su obtencién ya que la ecuacion de estado deja de ser aplicable y la de la
energia desaparece [15, 20]. Existe la forma alternativa aplicable tanto al caso incompresible co-
mo compresible, de derivar una ecuacién independiente para la presion a partir de las ecuaciones
de momento y continuidad. En esta metodologia se basan gran variedad de métodos que origi-
nalmente fueron desarrollados para tratar las ecuaciones de Navier-Stokes incompresibles, como
por ejemplo, el método SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linnked Equations) introdu-
cido por Patankar y Spalding [47], el SIMPLER (SIMPLE revised) [16], el SIMPLEC (SIMPLE
consistent) [48] y el método PISO [49] entre otros.

Todos estos métodos se pueden ver como algoritmos del tipo prediccion-correccion, puesto
que parten de valores estimados y corrigen la solucién a medida que el proceso de célculo se
desarrolla con la finalidad de que ésta satisfaga de forma simultdnea a las ecuaciones de momento
y continuidad.

Haciendo un breve recuento de lo expuesto hasta el momento, la utilizaciéon de un método
basado en densidad, evita la necesidad de derivar una ecuacion para la presion y tener que desa-
rrollar un método de cdlculo que garantice se cumpla la ecuacién de continuidad, sin embargo ha
sido demostrado que los métodos basados en densidad en el limite inferior de la compresibilidad
(M < 0.3) fallan dado que la presion tiende a ser independiente de la densidad y por lo tanto la
ecuacion de estado que relaciona a dichas variables deja de ser aplicable. De aqui, que los métodos
basados en presion sean preferidos en régimen incompresible. A su vez estos métodos son suscep-
tibles de ser extendidos al régimen compresible, para lo cual se hace necesario considerar tanto a
la ecuacion de estado como de la energia, puesto que estas ecuaciones permiten acoplar entre si a
la densidad, presion y temperatura [ 15, 20, 49].

Retomando las ecuaciones de Navier-Stokes (Ec. 2.91-Ec. 2.93), remplazando el tensor de
tensiones, asumiendo fluido Newtoniano, utilizando la ley de Fourier para evaluar el flujo de calor
por conduccién y despreciando la fuerza volumétrica, se puede escribir:

dp B
B 0y 2
= (pU) + V- (5UU) = V- (M (VU +(VU) )) S v (p + SV U) (2.95)

9 2
57 (P9) + V- (pUe) = V- (AVT) = = V- (pU) — V- (5” V-0 U) (2.96)

L V. (u (VU + (VU)T> . U) +pQ

Ademas, considerando el comportamiento de un gas perfecto, la ecuacion de estado resulta:

p = pRT = pyp~* (2.97)
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donde 1) es la compresibilidad del gas, dada por:

1
= — 2.98
(G T (2.98)
La ecuacién de momento en forma semi-discreta se puede escribir:
a, Uy =H (U) — Vp (2.99)
De donde:
U” = (a,) ' (H(U) — Vp) (2.100)

Aqui se introduce el operador H (U), dicho operador discreto contiene dos contribuciones, una
debida al transporte puro (flujos convectivos y difusivos de momento) y otra proveniente de los
términos fuente de la ecuacion de momento:

H(U)=R, - ) anvtpy (2.101)

A su vez R, contiene la contribucion del término inestacionario y cualquier otra que pueda ser
tratada como término fuente:

Un—l
R,=Ro+ —— 2.102
" + ( )
Atendiendo a que la ecuacion de estado puede ser escrita:
p=pi (2.103)
la variacién temporal de la densidad se puede escribir como:
dp 0
% a(pqﬂ) (2.104)

El término en la ecuacion de continuidad que involucra la divergencia del producto velocidad-
densidad puede ser expresado:

V- (pU) = V- (p(a,) " H(U)) ~ V- (p(a,) "' V) (2.105)

Ahora escribiendo al primer término del segundo miembro en la Ec. 2.105 en forma de un término
convectivo (de acuerdo a lo expuesto en Seccion.2.4.3)

V- (p(a) " H(U)) = V- (¥p(a,) " H(U))

2.106
V- (Fyp) (2100

donde F, es el flujo convectivo que tiene en cuenta los efectos de la presion, al cual se le denomi-
nard en este trabajo como flujo convectivo de presion, y esta dado por:

E, = (a,) "H(U) (2.107)

Utilizando desde la Ec. 2.104 a la Ec. 2.107 en la ecuacién de continuidad (Ec. 2.94) se logra
obtener una ecuacion independiente para la presion:

% (¥p) + V- (Fp) = V- (p(ay)" Vp) =0 (2.108)

Notese que utilizando el esquema centrado, es decir asumiendo una variacién lineal los coeficientes
ap y ax estan dados por: (Ec. 2.25):
. Z f f xSf

a
P
Vi
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1_fa:
Vo
N
PN

St

anN =

fm:

J

Como se puede observar, la Ec. 2.108 posee el formato de la ecuacién genérica (Ec. 2.2), sin
embargo en este caso el flujo convectivo de presion, no resulta ser un flujo en el sentido descrito por
la ecuacién de transporte genérica, es decir que no es un flujo de volumen/masa. No obstante, la
Ec. 2.108 puede ser discretizada empleando las técnicas descritas anteriormente para los términos
convectivos, difusivos y temporales. Cabe notar que en el limite de la compresibilidad la ecuacién
para la presion presentada aqui se reduce a su forma incompresible, lo cual en principio permitiria
aplicarla tanto en régimen compresible como incompresible [8, 46].

Una vez definida la ecuacién para la presion y su discretizacion, a continuacion se presentan
los pasos a seguir para la aplicacion del algoritmo PISO [15, 20, 49].

1. Se usa el campo de presion disponible p* del paso anterior de correcciéon o temporal para
determinar los flujos.

2. Se resuelve la ecuacion discreta de momento en forma implicita utilizando las presiones
disponibles, esto entrega U™. Este paso se conoce como predictor del momento.

3. Se calcula la nueva presion p** por medio de la Ec. 2.108 empleando el campo de velocidad
obtenido en el paso 2. Este paso se conoce como corrector de la presion.

4. Se determina la densidad utilizando la ecuacién de estado p = ¥p** (aqui también puede ser
usada la ecuacién de continuidad).

5. Se corrige la velocidad utilizando la ecuacion discreta de momento, donde para determinar
los flujos se utiliza el campo de presion corregido en el paso 4, aqui se obtiene U™".

6. La ecuacidon de energia se escribe en forma implicita:

n N

(L - @> pret =G’ = AU + J(U) +Q+ L (2.109)

At pt At
Aqui G'(e) = {[B] —tr[B]e} representa los flujos convectivos y difusivos de energia sin considerar
la contribucién de los elementos centrales de la matriz B. El operador discreto .JJ (U*) corresponde
a la version discreta de los términos de calor y trabajo, y A\ al operador divergencia discreto. En
este paso se obtiene e* y en consecuencia 7™ puede ser evaluada desde e* y U™*.

7. Si el criterio de convergencia no se satisface se regresa al paso 3 y se aplica un nuevo paso
de correccion de presion.

8. Se inicia de nuevo el proceso para un nuevo paso de tiempo.

Es importante notar que la ecuacion para la presion se desarroll utilizando las ecuaciones de
momento y continuidad discretas, dado que hacerlo directamente desde sus formas diferenciales,
no garantizaria que sus términos fueran discretizados de forma consistente con la discretizacion de
los términos correspondientes en las ecuaciones utilizadas para derivarla [49]. En consecuencia,
la presion que se obtiene y las subsecuentes velocidades, no satisfacen de forma simultdnea a las
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ecuaciones de conservacion de la masa y momento. Con la metodologia aqui adoptada se garantiza
automdticamente que la ecuacion de presion estard discretizada en forma consistente con la de las
ecuaciones de las que proviene [49]. En la Fig. 2.12 se muestra el diagrama de flujo que representa
el procedimiento que sigue el algoritmo PISO.

Dados:p(ngl), T(nfl)’ U(nfl) and p(n~l)

:

Ensamble y resuelva:

apG; =H (G) —Vp

Y
Ensamble y resuelva las ecuaciones

de transporte para:
hjv Y]&
Actualice: | = (RT)_I and p=py

de presion

Y

Ensamble y resuelva:
()7 (=) VotV (vlar) B (T)p) -

v (P(HP)%VP) =0

ne < pisocorr

Actualice: Un’Tn’pn’kn y sﬂ

Fig. 2.12: Diagrama de flujo algoritmo piso flujo compresible

Por ultimo es importante mencionar que la precision del algoritmo PISO es de segundo orden
para el esquema de dos etapas consecutivas y de tercer orden para el caso de tres etapas [49].
Cabe notar que aqui se introdujo el método PISO de dos etapas, en el cual se utiliza un Gnico
paso de prediccion para la energia sin ninguna correccién, no obstante, existe la posibilidad de
utilizar hasta 4 etapas de prediccion-correccion en el acoplamiento presion-velocidad, las cuales
involucran considerar un paso de correccion para la energia. Una descripcion mas detallada de la
base tedrica de este esquema se lleva a cabo en el Cap. 4 [15, 49].

2.7.1. El problema del tablero de ajedrez: La interpolacion de Rhie-Chow

El problema del tablero de ajedrez (checkerboard problem) como es conocido popularmente,
se refiere a la distribucidon de presion obtenida al emplear el esquema de interpolacion centrado
junto con un arreglo de malla colocado.

Considérese la distribucion de presiones unidimensional mostrada en la Fig. 2.13, aplicando el
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esquema centrado, el gradiente de presion en P resulta:

__ PE —bPw
(Vp)p = — (2.110)

Centrando la atencion en la ecuacion para la presion derivada en la seccion anterior (Ec. 2.108),
la evaluacidn del tercer término el cual involucra la divergencia, requiere que el gradiente de pre-
sién sea interpolado a las caras de las celdas a partir de los puntos vecinos. Ahora, si se considera
una celda adyacente, se requieren los puntos contiguos, donde uno de estos puntos comparte in-
formacion en ambas interpolaciones, y dado que dependiendo de la celda considerada el vector
de superficie estard orientado en sentido opuesto, esto generard que se cancelen los coeficientes
asociados a los puntos interpolados. Por ende, en la molécula computacional para evaluar el lapla-
ciano no se dispone de los puntos inmediatamente adyacentes al nodo considerado, esto da origen
a que aparezca la distribucion de presion tipo tablero de ajedrez, y deja expuesto que la causa de
la misma esta asociada directamente a los puntos seleccionados para almacenar los valores de la
presion y al esquema centrado utilizado para su interpolacion. Para solucionar este problema exis-

Vp

|
|
|
I I
L ' I
[ ® i ® i )

N

caras de la celda Centro de la celda

‘“c
——

Fig. 2.13: Gradiente de presion unidimensional.

ten distintas posibilidades, una de ellas es utilizar mallas escalonadas, en las cuales se almacena la
velocidad y la presion en distintos puntos [1], y otro enfoque en el cual se utilizan procedimientos
especiales de interpolacién. Dentro de openFoam ™ se utiliza el tltimo enfoque materializado en
la interpolacién propuesta por Rhie y Chow, con el cual la interpolacidn resulta [ 1, 20, 50]:

PN — Pp
|
donde (ap), corresponde al valor del coeficiente de la diagonal de la ecuacién de momento in-
terpolado en la cara y n es el vector unitario normal a la direccién de d. En la expresion entre

U= £,Up+ (1 — f)Un + (ap); 'n [n- (Vp)F ¥ — 2.111)

paréntesis de la Ec. 2.111 se puede ver que aparecen dos formas distintas de evaluar el gradiente,
primero una en la que se utiliza el esquema centrado para interpolar:
(Vo) " = fa (VD), + (1= f2) (Vp)y (2.112)

la segunda, que corresponde a la evaluacion del gradiente normal a la cara (€ésta se puede ver como
un término de correccion):
PN — pp
n- (Vp), = T
Este dltimo término es introducido con la finalidad de remover el problema asociado a la falta de
los puntos de interpolacidon inmediatamente adyacentes al punto en consideracion, y de esta forma
darle soporte compacto a la interpolacion de la presion [20].

(2.113)
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2.8. Condiciones de borde e iniciales

Cuando se elige un volumen de control, se estd seleccionando un conjunto finito de puntos
del continuo, el cual debe estar delimitado de alguna forma. El rol que cumplen las condiciones
de borde es imponer dichos limites, es decir, aislan al sistema bajo consideracién del ambiente
externo aplicando condiciones apropiadas a las variables sobre dicho contorno. La ubicacién y el
tipo de condiciones de borde dependen del conocimiento que se tenga respecto a las condiciones
fisicas del flujo y su influencia en la solucion.

Las condiciones de borde se pueden dividir en numéricas y fisicas. Las condiciones de borde
numéricas a su vez se pueden clasificar en esenciales o del tipo Dirichlet y naturales o del tipo
Neumann. Las del tipo Dirichlet se refieren a la condicion en la cual se establece el valor de la
variable como un valor conocido o fijo en la frontera:

Ylsq = P(x) Vx € Q (2.114)

En contraste, las del tipo Neumann, se definen como condiciones en las cuales se fija el gradiente
de la variable en el contorno:

V- n|;, =9(x) Vxed (2.115)

Esta dltima de condicién de borde se conoce también como condicién de flujo, puesto que corres-
ponde a imponer el flujo de la variable en el contorno. Con respecto a la evaluacion de los flujos
convectivos y difusivos, cabe sefialar que, los flujos convectivos requieren el valor de la variable v
y los flujos difusivos el gradiente de la misma V1), en consecuencia, se deben tener en cuenta las
siguientes consideraciones para cada una de las condiciones de borde descritas. En un contorno en
el que se ha impuesto una condicion del tipo Dirichlet se conoce 1), lo cual permite la evaluacion
directa de los flujos convectivos, por el contrario, en el caso de los flujos difusivos se requiere V),
donde dicho gradiente puede ser evaluado de la siguiente forma[37]:

S
8+ Vhin = 131 (hon b — ke (Vi) 2116
donde k es el vector que mide la no-ortogonalidad y d,, es el vector normal a la cara desde el
centroide de la celda (Fig. 2.14).

k=m

Fig. 2.14: Celda en el contorno.

Para las condiciones de borde del tipo Neumann, se conoce el valor del gradiente V), y para
evaluar 1) se puede utilizar la siguiente extrapolacién [8]:

S
Ysq = Vp + |du (—fV¢) +m- (V),, (2.117)

|S¢| 50
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Donde m es el vector que mide la oblicuidad de la celda (ver Fig. 2.14). El método descrito
para evaluar V) resulta ser de primer orden, de aqui que en general es preferible utilizar mallas lo
mads ortogonales posibles. Si para evaluar 1) se utiliza su expansién en serie de Taylor la precision
del método resulta ser de segundo orden [37].

Es muy importante tener en cuenta que la correcta imposicion de las condiciones de borde
impacta de manera trascendental a la solucidn que se desea obtener, esto quiere decir, que una con-
dicién de borde impuesta de forma incorrecta ocasionara que los resultados no describan de forma
adecuada el fenémeno fisico que se desea simular e incluso puede llegar a causar inestabilidades
numéricas [8].

Dentro de openFoam ™ se incluye una amplia gama de condiciones de borde, cada una de
ellas disefiada para tratar distintos tipos de problemas. Esto brinda gran versatilidad al momento
de seleccionar la mas adecuada para el caso que se desea abordar. También cabe mencionar que
de no contarse con la condiciéon adecuada, la misma puede implementarse. A continuacion se
incluye una breve descripcion de las condiciones de borde que para los fines de este trabajo fueron

Q

consideradas relevantes [ 1, 3, 20, 33, 51, 52]:

= Entradas (inlets)

e Flujo compresible subsénico (0.3 < M., < 0.8): Se impone la temperatura, la veloci-
dad del flujo y por consistencia gradiente nulo de presion.

e Flujos supersénicos: Se deben imponer condiciones sobre todas las variables que estidn
involucradas en la simulacién p, U, T'.

» Salidas (outlets)

e Flujo compresible subsénico

Este tipo de condicion de borde se debe imponer de forma tal que se satisfaga el balance
global de masa en el volumen de control, para lo cual existen dos formas [8]:

o Se proyecta la distribucion de velocidad hacia el interior del dominio, dichas velo-
cidades se escalan de forma que satisfagan el balance de masa y por consistencia
se impone gradiente nulo para la presion.

o Se impone la presion en el contorno y a la velocidad se le impone gradiente nulo.

Aqui la conservacion de masa se ve garantizada por medio de la ecuacion para la
presion (Ec. 2.108).

e Flujos supersonicos: La condicion impuesta no debe permitir ninguna reflexion (ver
Condiciones de campo lejano).

= Paredes (walls)

La imposicion de las condiciones de borde en un contorno donde existe una pared dependen
del tipo de flujo, si éste es inviscido, la condicion de pared se reduce a la de deslizamiento
(slip condition), en la cual la componente normal de la velocidad es nula y la componente
tangencial toma el valor que le corresponda. En el caso viscoso, se impone la velocidad del
contorno, es decir que si la pared es estatica se impondra velocidad nula, de lo contrario debe
imponerse la velocidad de desplazamiento de la pared.

= Condiciones de simetria y peridodicas

A continuacién se describen algunas de las condiciones que tienen en cuenta algun tipo de
simetria o periodicidad en el problema a resolver:
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e Plano de simetria (symmetry plane)

Esta condicion implica que la componente normal de la variable dicho plano debe ser
nula. Las componentes paralelas al contorno deben ser proyectadas desde el interior
del dominio hacia las caras que coinciden con el contorno.

e Condicion de borde ciclica

Existen algunos patrones de flujo que describen un comportamiento periédico de una o
multiples coordenadas, en estos casos es suficiente con modelar la porcidn del proble-
ma que presenta un comportamiento periddico. Este tipo de condicion de borde permite
considerar dos contornos que no se encuentran fisicamente conectados como si lo es-
tuvieran.

e Condicion de borde tipo cuiia (wedge)

Es una condicién de borde implementada dentro de openFoam ™ que permite simu-
lar problemas con simetria axial mediante una porcién del dominio. Por ejemplo, en
el caso del flujo sobre un cuerpo romo a dngulo de ataque nulo, es posible modelar
el problema como una seccidn tipo cuiia especificando la condicién wedge sobre los
contornos laterales de la cuiia.

= Condiciones de campo lejano (far field conditions)

Son condiciones de borde que pretenden simular el comportamiento de una frontera que de-
limita al volumen de control de la corriente libre, lo cual implica tener en cuenta diferentes
condiciones que recaen en la naturaleza de las ecuaciones que gobiernan al tipo de flujo
considerado. Esto resulta de particular importancia en la simulacion de flujos compresibles
supersonicos descritos por un sistema de ecuaciones en derivadas parciales de tipo hiperboli-
co. Debido a dicha naturaleza hiperbdlica, las condiciones de borde que interactian con la
corriente libre no deben admitir ningtn tipo de reflexion.

El sistema de ecuaciones de Navier-Stokes en el caso compresible, presenta tres caracteristi-
cas U +a, U — ay U, que pueden ser obtenidas resolviendo un problema de autovalores de
la matriz Jacobiana del sistema. Supéngase que (U > a), en este caso todas las ondas viajan
en la misma direccion, mientras que en el caso subsonico donde (U < a) dos viajan en la di-
reccion del flujo y la otra (U — a) en la direccidn contraria, por lo tanto, es un requerimiento
esencial que la imposicion de las condiciones de borde sea consistente con la propagacion
de dichas ondas. Esto quiere decir, que si las ondas inciden en el dominio computacional,
su region de dependencia se encuentra fuera del mismo, lo que implica que la informacion
de la que dependen no se encuentra disponible. Esto origina la necesidad de especificar la
informacion transportada por dichas ondas desde contornos del dominio donde se supone
una entrada de flujo (inlets).

Por otro lado, para las ondas que viajan hacia afuera del dominio la regiéon de dependencia
corresponde a dicho dominio, lo que quiere decir que no es necesario imponer ningtn tipo
de condicion sobre las variables de interés en dichos contornos (outlets). Puesto que en el
caso supersonico todas las ondas viajan en la misma direccion, no debe existir ningtn tipo
de reflexion sobre el contorno de salida, y por lo tanto no se admite ningtin tipo de condicién
sobre las variables. Por esta razon se implementan condiciones de borde del tipo absorbente
que permiten la propagacion de dichas ondas hacia el flujo libre o campo lejano. Este tipo
de condiciones se basan en la direccion de propagacion de las ondas y son ampliamente uti-
lizadas en la simulacién de flujos a alta velocidad [52, 53]. En openFoam ™ se encuentran
implementadas las siguientes condiciones de borde que aplican dicho tipo de andlisis:

e Transmision de ondas (Wave Transmissive)
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Esta condiciéon de borde crea una tendencia en el campo al que se aplica hacia el valor
impuesto en el campo lejano, mientras que el campo instantdneo toma un valor consistente
con la caracteristica saliente.

¢ Flujo libre supersonico

Transmite las ondas de choque oblicuas a los alrededores. Cabe notar que esta condicion
presenta problemas cuando las ondas de choque se aproximan a ondas casi normales al
contorno [5].

= Condicion vacia (empty)

Esta condicién de borde propia de openFoam ™ | fue disefiada especialmente para ser im-
puesta a un contorno de forma tal que en la direccién del mismo no se determine la solucién
de ninguna de las variables involucradas. Esto quiere decir, que por medio de la aplicacion
de esta condicion se puede simular un problema unidimensional o bidimensional, aunque la
malla esté definida de forma tridimensional.

En lo que respecta a las condiciones de borde a imponer a las variables asociadas con los modelos
de turbulencia, en la entrada del flujo se debe fijar el valor de las mismas. A la salida se impo-
ne gradiente nulo y sobre las paredes el tratamiento depende del modelo considerado y de si es
aplicable o no una ley de pared [8].

Cabe hacer notar que en el caso de un outlet en el cual se espera fluyjo completamente su-
personico, bastara con imponer condicion de gradiente nulo en vista de que todas las ondas viajan
en la direccion de salida; por el contrario si en la salida existiese una mezcla de flujo supersénico
y subsonico, se hara necesario imponer condiciones del tipo wave transmissive a fin de garantizar
la no reflexion de ondas sobre dicho contorno.

Finalmente las condiciones iniciales aparecerdn o no dependiendo de si el problema conside-
rado es inestacionario o no. En este trabajo se consideran las ecuaciones de transporte reteniendo
sus términos temporales, aunque no se estudian las soluciones transitorias, se requiere de condi-
ciones iniciales para cada uno de los campos involucrados. Las condiciones iniciales responden
a la situacion fisica de las variables al momento en que se inicia la simulacién, en ocasiones es
practica usual el utilizar métodos de bajo orden (flujo potencial) para determinar los campos que
seran utilizados luego como condiciones iniciales [2].
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Capitulo 3

Combustion difusiva turbulenta

Nomenclatura
Abreviaturas
CFL Condicién de Courant—Friedrichs—Lewy
EDPs Ecuaciones en derivadas parciales
1Y fixed Value
ODEs Ordinary differential equations
PISO Pressure implicit with splitting of operators
PSR Perfectly stirred reactor
PaSR Fartially stirred reactor
RANS Reynolds—averaged Navier—Stokes
SIBS Semi implicit method of bulirsh and stoer
zG Gradiente Nulo
Alfabeto latino
A Factor pre-exponencial
A, Constante de Sutherland
s Coeficientes matriz de discretizacion
ki Coeficientes de ajuste polinomios tablas JANAF
C Concentraciéon
Clix Coeficiente de mezcla
C, Calor especifico a presion constante
Co Numero de Courant
Cy Calor especifico a volumen constante
D Tensor de deformaciones
Dy Coeficiente de difusion de la especie k
D Coeficiente de difusion
d; Didmetro de ingreso del combustible
d, Didmetro del piloto
E, Energia de activacion
fic; Fuerza volumétrica j sobre la especie k
g Aceleracion de la gravedad

GRR Velocidad de reaccién global
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Entalpia total

Entalpia sensible

Intensidad de la turbulencia

Vector que mide la no-ortogonalidad
Energia cinética turbulenta

Coeficiente de Arrhenius

Constante de reaccion de retroceso
Constante de reaccion de avance

Longitud caracteristica

Dimension lateral de la seccion transversal del tinel
Exponente de la temperatura

Numero de Prandtl

Numero de Prandtl turbulento

Presion

Presion de inicio algoritmo PISO

Vector que representa otras fuentes externas de calor
Vector que representa al flujo de calor por conduccion (difusion)
Constante particular del gas

Constante universal de los gases.

Numero de Schmidt de la especie k
Nimero de Schmidt turbulento
Temperatura

Temperatura de referencia

Temperatura de activacion

Temperatura de empalme tablas JANAF
Temperatura limite superior tablas JANAF
Temperatura limite inferior tablas JANAF
Temperatura de Sutherland

Tiempo

Velocidad de transporte

Volumen de la celda

Velocidad de difusion de la especie k.
Peso molecular

Peso molecular de la especie k

Peso molecular medio

Fraccion molar de la especie k

Fraccion de masa de la especie k

Difusividad térmica

Difusividad térmica turbulenta

Difusividad térmica efectiva

Entalpia de formacién o quimica de la especie k
Paso de tiempo fluidodindmico

Paso de tiempo quimico

Factor de estiramiento

Disipacion de la energia cinética turbulenta
Volumen reactivo de la celda

Conductividad térmica
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A Conductividad térmica media de la mezcla
1 Viscosidad molecular
Lheff Viscosidad efectiva
[t Viscosidad turbulenta
Vi Coeficientes estequiométricos de los reactantes
vy Coeficientes estequiométricos de los productos
P Densidad
Pk Concentracién mdsica de la especie k
a Tensor de tensiones
Te Tiempo quimico
Tonia Tiempo de mezcla
Tres Tiempo de residencia
Tt Tensiones de Reynolds
T Tensor de tensiones viscosas.
E Relacion de equivalencia.
Y Compresibilidad
P Cantidad genérica
Wk Velocidad de reaccion de la especie k
wr Calor liberado por la combustion
Superindices
* Paso de prediccién algoritmo PISO
** Paso de correccion algoritmo PISO
m Base molar
° Condiciones estdndar
N Promedio de Reynolds
! Fluctuacion
o Promedio de Favre
T Transpuesta
Subindices
N Numero de especies
k Propiedad de la especie k
Operadores

Concentracion
Doble contracion
Parte desviadora

H (U) Operador discreto que representa las contribuciones debidas al
transporte puro y a los términos fuentes de la ecuaciones de momento
Tr Traza.
Introduccion

Un proceso de combustion difusiva, laminar o turbulenta, se produce cuando el combustible y
el oxidante ingresan a la zona de reaccion de manera separada. En este capitulo se presentan las
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ecuaciones de gobierno fluidodindmicas en su forma genérica y se describen las hipétesis introdu-
cidas para que en un contexto provisto por openFoam ™ dichas ecuaciones sean aplicables en la
simulacién numérica de procesos difusivos turbulentos. También se incluyen aspectos relevantes
de cinética quimica necesarios para explicar la obtencion de las velocidades de reaccion asociadas
con la produccién y consumo de las especies involucradas y con la generacion de calor resultante
del proceso reactivo. Se considera que las ecuaciones de Navier-Stokes para flujos compresibles
permanecen vélidas con flujos quimicamente activos y que los cambios en la densidad provienen,
principalmente de los grandes cambios de temperatura inducidos por las reacciones exotérmicas.
Para introducir la turbulencia dentro de las ecuaciones de Navier-Stokes se recurre al promedio
ponderado masico propuesto por Favre [1]. Se enfatiza el tratamiento que se da a las ecuaciones de
conservacion de la energia y de las especies, ya que la ecuacion global de conservacion de la masa
y las de momento permanecen idénticas a las de un flujo sin reacciones quimicas.

Al abordar problemas fluidodindmicos que involucran reacciones quimicas, esta implicito un
aumento de las dificultades inherentes a la resolucion de las ecuaciones de Navier-Stokes no
reactivas. A estas dificultades debe afiadirse el aumento en complejidad propio de la interaccion
turbulencia-reacciones quimicas. Se sabe que resolver el flujo turbulento incluyendo todas las es-
calas espaciales y temporales que lo caracterizan es, desde el punto de vista computacional, un
problema muy demandante en recursos informéticos. Si a tal demanda se le suma la multiplicidad
de escalas asociadas con el proceso quimico, el aumento requerido de tales recursos seria tal que
la simulacién es practicamente irrealizable. Para reducir los inconvenientes mencionados, se intro-
ducen en las ecuaciones de conservacion modelos de turbulencia tipo RANS los cuales posibilitan
la evaluacién de términos no cerrados necesarios para cuantificar el efecto de la turbulencia en el
proceso de mezcla.

La difusién inducida por los movimientos cadticos presentes en el flujo turbulento, define el
transporte de masa, momento o energia. Este proceso difusivo puede tener una escala temporal mas
rapida que la difusién molecular, por lo tanto al estudiar la combustion difusiva turbulenta hay que
tener en cuenta los efectos de la turbulencia no solamente en el proceso de mezcla, sino también
en la quimica del sistema. Esta interaccion turbulencia-quimica es tenida en cuenta introduciendo
el modelo conocido como PaSR (Partially Stirred Reactor). Este modelo divide la celda compu-
tacional en dos zonas, una reactiva y otra que no lo es. La determinacion de la fraccién volumétrica
activa requiere la definicién de un tiempo quimico caracteristico, lo cual implica un proceso quimi-
co con velocidades finitas. Cabe afiadir que también es necesario contar con un modelo termofisico
mediante el cual se evalian las propiedades de la mezcla en funcién del cambio en la temperatura
de cada celda del dominio computacional.

A continuacion se presentan diferentes simulaciones del benchmarck conocido como llama D
(flame D) de Sandia Labs'. Este caso de prueba cuenta con una amplia gama de datos experi-
mentales que lo hacen ideal para cuantificar la capacidad del cédigo numérico en problemas que
involucran acoplamiento fluidodindmico-quimico en régimen sub-soénico. El problema se aborda
utilizando modelos cinéticos con diferentes niveles de aproximacion, considerando entonces desde
el modelo de una reaccion global de Bui-Phan [2], el de dos pasos de Westbrook y Dryer [3], el de
Westbrook y Dryer modificado [4] y el de reacciones de Jones y Lindstedt Jones1988. Cabe men-
cionar que los resultados aqui presentados reflejan lo presentado en [5] y posteriormente extendido
y publicado en [6].

'Mttp://www.sandia.gov/
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3.1. Promedios de Favre

Cualquier cantidad de interé€s en un flujo turbulento puede ser expresada como la suma de su
valor medio 1) y su fluctuacién ¢ [1, 7-11]:

=1+ 3.1)

Si la compresibilidad del fluido es importante, es conveniente multiplicar la Ec. 3.1 por la densi-
dad:

p = pip + pip” (3.2)

Promediando la Ec. 3.2, se obtiene:
o =+ pyp” (3.3)

Si se tiene en cuenta la definicién del promedio ponderado segtin la masa propuesto por Favre
[8, 12]:

b= (3.4)
p

De la Ec. 3.3 se obtiene finalmente:
pp =0 (3.5)

La ventaja de utilizar los promedios de Favre, es que con este tipo de promedio se evita que
aparezcan términos que involucren correlaciones entre las fluctuaciones de la densidad, lo que
simplifica el tratamiento de las ecuaciones [10]. En general se promedian segiin Favre todas las
cantidades de interés, a excepcion de la presion, densidad y el flujo de calor [12]. Es importante
notar que los promedios, cualquiera sea su clase, satisfacen las siguientes reglas generales’ [11—
14]:

1.6=30

2.9 = ¢ P

3.0+ =0+

400 =¢ o+ ¢y

6 9¢

5.% = —8 3.6)

9.V-(V(9)=V-(V(s))
Con carécter ilustrativo se presenta a continuacion el procedimiento para promediar segin Favre a

la ecuacion genérica descrita en la Seccion.2.4. Remplazando las variables por su respectivo valor
medio y la correspondiente fluctuacién, se obtiene’:

I +9))+9-(o(O40) (3 +9")) -9 (o0V (3 +w")) =5 +5 a7

?Las reglas mostradas aplican independientemente de si se consideran promedios de Reynolds ( ) o promedios

—_—~—

de Favre ( ). Nétese que el promedio segiin Reynolds de las fluctuaciones es nulo <g = 0), por el contrario

utilizando promedios de Favre esta condicién no se cumple.
3Por simplicidad se asume que el coeficiente de difusién D es independiente de la posicién y el tiempo.
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O (o) + o () + 9 (5T 4 U 4 0" 4 o0
=V <pDV @Jri”» +5+9

Promediando la Ec. 3.8 utilizando las reglas previamente descritas en la Ec. 3.6 se consigue:

(3.8)

% (o) + % (p#") + V- (pU% + pU" 9 + pU§" + pU")

_ 7 (3.9)
=V. (pDV£ - pDVi") +S+5

Es claro que el segundo término del miembro izquierdo se hace cero, igual sucede con el segundo
término y el cuarto del lado derecho, con lo que se obtiene:

% (0) + V- (pU9 + pU"§ + pU"y" + p Uy )

(3.10)
~-Vv. (pDv@ 45

El primer término afectado por el operador divergencia del miembro del lado izquierdo, puede ser
escrito en la forma:

U9 = (pU) ¢

= (0) ¥

Recordando que el valor medio del producto de un valor promediado por una constante es igual
al producto de sus promedios (regla 2) y que el promedio de una fluctuacién ponderada por la

masa (Ec. 3.5) es nulo, es posible escribir el segundo término bajo el operador divergencia de la
siguiente forma:

(3.11)

pU"p = (pU")4p = 0 (3.12)

Efectuando un andlisis similar es posible verificar que el cuarto término afectado por el operador
divergencia también es nulo. En lo que concierne al tercer término afectado por la divergencia, éste
resulta:

—_~——

P 313

Notese que si en este caso a la cantidad genérica ) se le asigna la velocidad, este término repre-
sentard a las tensiones de Reynolds en la ecuaciéon de momento. Finalmente la ecuacién para una
cantidad genérica 1) promediada segin Favre, resulta:

% (p) + V- (pU%) = V- (DWJ) - ﬁﬁ) +3 (3.14)

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

3.2. Ecuaciones de transporte para un flujo con reacciones quimi-
cas

En esta seccion se presentan las ecuaciones de transporte turbulento promediadas segin Favre
que seran consideradas en este capitulo, también se detallan simplificaciones que se hacen a las
mismas y las hipotesis que las fundamentan.
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3.2.1. Ecuacion de las especies en términos de la fraccion de masa

Cuando se pretende simular un flujo con reacciones quimicas deben agregarse a las ecuaciones
de Navier-Stokes tradicionales ecuaciones que tengan en cuenta el transporte de masa de cada una
de las diferentes especies involucradas en el proceso a estudiar. Con este propdsito se define la
fraccion de masa por la relacion

Y= pp”! (3.15)

donde p es la densidad de la mezcla y p; la concentracion masica de la especie k. Considérese
un proceso de combustion donde el conjunto de reacciones quimicas que lo describe involucra N
especies y a cada una de estas especies se le asocia una velocidad de difusién V. La ecuacion de
conservacion para la fraccion de masa Y resulta de efectuar un balance de flujos, donde se tiene
en cuenta el flujo debido a las distintas velocidades de difusion que pueden presentar las especies,
el transporte por conveccion y la produccién/consumo resultante de las reacciones quimicas, en-
tonces, es posible escribir la siguiente ecuacién de conservacién para cada una de las especies’
[9, 15-17]:

% (PYx) + V- (p(U + Vi) Yi) = wx (3.16)
donde wy es la velocidad de reaccién de la especie k, asi se afiaden N ecuaciones al sistema de
EDPs original (Navier-Stokes) que deberd ser resuelto. Cabe notar que

N
Zyk =1 (3.17)
k=1

por lo tanto, resolviendo N — 1 de estas ecuaciones escalares la fracciéon de masa de la especie
restante se puede determinar a partir de:

N-1
Yy=1-) Y (3.18)
k=1

Generalmente, determinar las diferentes velocidades de difusion para cada una de las especies im-
plica resolver un sistema adicional de ecuaciones [7, 9, 18], lo cual genera un considerable aumento
en el costo computacional. En consecuencia y acorde con uno de los objetivos de este trabajo, des-
cribir los aspectos necesarios para una simulacion adecuada del fendmeno de combustion difusiva
con openFoam ™ | se hace uso de la primera ley de Fick para modelar estos términos [7, 19]. La
primera ley de Fick asume que el transporte debido a las velocidades de difusién de las diferentes
especies es proporcional a sus gradientes. Entonces

VkYk = —pDkVYk (319)
siendo Dy el coeficiente de difusiéon molecular de la especie k. Haciendo uso de la Ec. 3.19, la

Ec. 3.16 se puede escribir

0
p (PYi) + V- (pUYy) = V- (pDVYy) = wy (3.20)

Introduciendo valores medios y fluctuaciones en la ecuacién Ec. 3.20, suponiendo un coefi-
ciente de difusion no fluctuante e igual para todas las especie y promediando segin lo descrito en
laSeccion. 3.1, es posible obtener [7, 9, 20]:

9 (5%) + 7 (70%) + V- (pt?\y/k _ Dkﬁvx?k) e (321)

“Noétese que debido a que se considera un campo de flujo turbulento ciertos efectos como el Soret, no se han tenido
en cuenta.
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Enla Ec. 3.21 aparecen dos términos que deben ser modelados, estos son, el término asociado al

e~
"

transporte de las especies por efectos de la turbulencia sU"Y, y el término asociado a la velocidad
media de reaccion de cada una de las especies wy.

Si el transporte debido a la difusion molecular de las especies es equiparable a la velocidad
de transporte debida a los efectos viscosos, es posible asumir un nimero de Schmidt unitario
para todas las especies [18]. Entonces, el término que describe el flujo difusivo de las especies
ponderado por la masa en la Ec. 3.21, se puede modelar

D VY = VY (3.22)

Para modelar el término que describe el transporte turbulento de las especies también se emplea la
hipétesis del gradiente, por lo tanto, la difusion turbulenta de las especies se escribe [7, 9, 18, 21]:

U] = —HLyy, (3.23)
SCt
donde S¢; es el nimero de Schmidt turbulento, que también puede tomar valor unitario [19]. Final-
mente la ecuacion de transporte de las especies promediada segtiin Favre se puede escribir como:

o s ~ -~ ~ —
- (ka) V. (ﬁUYk> —v. (ueﬁVYk) e (3.24)
donde p.q es la viscosidad efectiva determinada como la suma algebraica de las viscosidades
turbulenta y molecular.

Hasta este punto se ha descrito como tratar los términos relacionados al transporte difusivo,
laminar y turbulento de las especies, sin embargo, no se ha mencionado nada respecto del término
que proporciona las velocidades de reaccion, ni tampoco cdmo determinar la viscosidad turbu-
lenta 11, esto se hard en una seccion posterior donde se introducen el modelado de turbulencia y
de interaccion quimica-turbulencia (ver Seccion.3.3 y Seccion.3.6).

3.2.2. Ecuacion de la energia

La ecuacidn de la energia puede adoptar diferentes formas dependiendo de la variable energéti-
ca que se utilice. Dicha variable energética, puede ser la energia total, la energia especifica, la
entalpia, la entalpia sensible e incluso la temperatura [7]. No obstante, aqui se considerard a la
ecuacion de la energia en términos de la entalpia sensible, debido que al utilizar esta variable apa-
rece de forma explicita el término que tiene en cuenta la contribucion energética por la liberacion
de calor producto de las reacciones exotérmicas asociadas al proceso de combustion, y ademas
evita la aparicién de un término adicional relacionado con la diferencia de entalpias de las especies
que componen la mezcla [7]. La ecuacion de la energia en términos de la entalpia sensible resulta’
[7,9, 18, 22]

0
ot (phs> + V. (pUhs) =
(3.25)

.. D - _
br+ 52 =V q+ Q= V- pY haiVi | + ) _VifigVig+2: VU
k=1 k=1

3 Aqui no se tiene en cuenta el efecto Dufour el cual representa el trasporte de energia debido a los gradientes de
concentracion de las especies (este efecto se puede considerar el opuesto al efecto Soret en la ecuacion de las especies)
[7,9].
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donde wr es el calor generado por la combustién, q el flujo de calor por conduccién y Q representa
otras fuentes de calor como pueden ser el flujo de calor por radiacién, la energia liberada por una
fuente de ignicion, o cualquier otra fuente de calor externa. El siguiente término representa el flujo
neto de energia debido a la difusion de las especies, el término que sigue es la potencia producida
por las fuerzas volumétricas sobre la especie k y finalmente, el término = : vu, es un término fuente
asociado a la disipacion viscosa molecular.

Para modelar el término asociado al flujo de calor por conduccién se utiliza la ley de Fourier:
q=—-\VT (3.26)

donde A es el coeficiente de conductividad térmica. Dado que se considera un proceso de auto-
ignicién, no se tiene en cuenta ningln aporte de calor desde alguna fuente externa. Por sim-
plicidad no se considera el transporte de calor por radiacion, lo cual para la simulacion de la
combustion de una llama difusiva totalmente en fase gaseosa no produciria gran impacto [20),
23, 24]. En lo que respecta al trasporte de energia por difusion pura de las especies, éste se
desprecia dado que su aporte comparado con el del calor liberado por la combustién es mini-
mo [7]. Si se tiene en cuenta Unicamente la influencia de la gravedad en todas las especies, el
término relacionado a la potencia producida por las fuerzas de campo es por definicién nulo®

(p > Yihi Vi = pfy S0, ViV = 0).

El proceso de combustion aqui considerado sucede a baja velocidad, por lo tanto, los efectos
compresibles provienen de los fuertes cambios en la temperatura debidos a la liberacion de calor
producto de la combustion, y no por los cambios de densidad asociados a los fenémenos de com-
presibilidad en flujos a alta velocidad. En consecuencia, el término asociado al flujo de calor por
disipacion viscosa 7 : VU se hace despreciable [20, 22, 25]. Atendiendo a todas las simplificacio-
nes expuestas y antes de introducir la forma de determinar el calor liberado por la combustién, se
procede a promediar la ecuacién de transporte escrita en términos de la entalpia sensible:

a ~ ~~ J— D_ =~ "y
< (ﬁ hs) LV (ﬁUh3> —r b 224V, (WT _ U hs) (3.27)
ot Dt

Resulta conveniente escribir la difusion térmica en términos de la entalpia sensible, esto se hace
considerando la definicion del niimero de Prandtl” que relaciona la difusion viscosa con la difusion
térmica:

C,
Pr— % (3.28)
la relacién entre la difusividad térmica, la densidad y el calor especifico
A
o=— (3.29)
pCyp
y la definicién de la entalpia sensible®
Vhs = C,NVT (3.30)

®La velocidad (U;) de la especie i con respecto a un sistema inercial, se puede expresar como la suma de la velo-
cidad de difusion de dicha especie (relativa al propio movimiento de la mezcla de gases) mds la velocidad de la mezcla
relativa al sistema inercial (U; = U + V;), a su vez, la velocidad de la mezcla se puede determinar como un promedio
de la velocidad (ponderada por la masa) de cada una de las especies V' = > Y, Uj, por lo tanto, multiplicando por la
fraccion de masa a (U; = U + V;) y reemplazando V' = > Y U; es posible demostrar que > Y, V; = 0.

"En este trabajo se asume Pr = 0.7 valor que se encuentra dentro del intervalo 0.7 < Pr < 0.9 el cual se
considera apropiado para la mayoria de flujos que involucran reacciones quimicas [7, 26].

8Nétese que C), se considera contante localmente en At, no obstante, se tiene en cuenta la variacion del C}, con T’
por medio de los polinomios de las tablas JANAF
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Asi, manipulando de forma apropiada las Ec. 3.28, Ec. 3.29 y Ec. 3.30 es posible escribir el flujo
laminar de calor de la siguiente manera:
A

A\VT =Z-Vh,
Cy (3.31)

=aVh,

Al igual que en el caso de la ecuacion de las especies queda por cerrar el término asociado al trans-
porte turbulento de calor pU"r/. Utilizando nuevamente la hip6tesis del gradiente (ver Ec. 3.23),
dicho término resulta:

pU" R = —a,Vh, (3.32)
donde o es la difusividad térmica turbulenta, la cual a su vez se esta dada por
Mt
= 3.33
o Prt ( )

Aparecen de nuevo pardmetros asociados al modelo de turbulencia, en este caso la viscosidad y el
niimero Prandtl turbulentos’. Finalmente, la ecuacién de la entalpia sensible se puede escribir:

9/ ~ .\ - TDp
= () + V- (5UR,) = D1 + T2+ V - (aer Vi, 3.34

at(p +V-(p wT+Dt+v (e Vhy) (3.34)
donde a.g es la difusividad térmica efectiva que es la suma algebraica de la difusividad molecular
y la turbulenta cie = o + .

El promedio del término transitorio de la presién Pp/p: se calcula de acuerdo a la definicion de

la una derivada substancial debidamente promediada

Dp _dp =

—=—=+U-Vp 3.35

Dt ot P (535)
Al igual que para el caso de la ecuacion de las especies, el computo del calor liberado por la
combustion implica ciertas correcciones con el fin de tener en cuenta la influencia de la turbulencia
en el mismo, la evaluacidn de este término se expone en la seccion que introduce el modelo de
interaccién quimica-turbulencia (Seccion. 3.6).

Cuando el nimero de Mach es bajo (M < 0.3), la densidad tiende a ser independiente de la
presion y la ecuacion de estado no puede ser utilizada para calcular la temperatura, no obstante, si
la entalpia sensible ha sido determinada, ésta puede utilizarse para el calculo de la temperatura por
medio del procedimiento que se describe a continuacion.

Se sabe que:
nglf = dFd—(TT) = F'(T)=C,(T) (3.36)
Expandiendo a F'(T') a partir de una temperatura préxima T, se tiene
F(T) = F(To) + F' (To) (T — Tp) (3.37)
Luego 1" se consigue:
-1+ % <TF), (Tf)(TO) —n4 & (Tgp (;Z)(To) (3.38)

°Se emplea la analogia de Reynolds, la cual expresa que la relacién entre el flujo de momento y el flujo de calor
es aproximadamente constante con respecto a la direccion radial del flujo, y por lo tanto se puede asumir P, = 1[12].
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F (T) corresponde al valor de la variable energética en la presente iteracion, F' (7}) al valor inicial
o de la iteracién anterior y F” (1) = C,(7T') al valor de la derivada de la variable energética co-
rrespondiente a 7. De esta manera, se fija un nimero de iteraciones de forma tal que se satisfaga
una condicién de convergencia preestablecida, por ejemplo, en el caso de openFoam ™ un niimero
de iteraciones [27]. Esté procedimiento se implementa en la clase thermo . H la cual implementa
funciones miembros apropiadas que se sobrecargan en tiempo de corrida dependiendo del mode-
lo que se utilice, es decir, se selecciona el procedimiento apropiado dependiendo de la variable
energética utilizada.

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

Puesto que tanto la ecuacion de conservacion global de la masa como la de momento, formal-
mente no experimentan modificaciones por la presencia de reacciones quimicas, no €s necesario
dedicar secciones independientes a cada una de ellas como se hizo con las ecuaciones de conser-
vacion de las especies y de la energia. No obstante, se describen algunos aspectos relevantes que
competen a la ecuacién de momento.

Si existen diferentes fuerzas de campo que afecten a las especies que constituyen la mezcla, la
ecuacion de momento adopta la forma:

d
5 (PU) + V- (pUU) = = V-p+ Voz + P> Yidfi (3.39)
k=1

Sin embargo, de acuerdo con lo expuesto en la Seccion.3.2.1, si la dnica fuerza de campo que
afecta a todas las especies es la gravedad, el tercer término del segundo miembro se simplifica y la
Ec. 3.39 se reduce a

9,
5 (pU) + V- (pUU) = =Vp + V-7 + pg (3.40)

El tensor de tensiones viscosas (I) , aplicable a un fluido newtoniano sin tener en cuenta la visco-
sidad volumétrica'’ esta dado por[7, 9]:

1 1
=2 (5 (VU + (VU)T> -V UI) (3.41)
Luego de aplicar los promedios de Favre a la Ec. 3.40 se obtiene:
0 [ =~ ~ _ _ it _
= (pU) V. (pUU) — _Vj+ V. (; _U'U ) + g (3.42)

Se observa, que aparece el término U U” el cual como se menciona en la seccién donde se intro-
dujeron los promedios de Favre (Seccion.3.1), se conoce como tensiones de Reynolds o de Favre
en el contexto de flujos compresibles[28] (de ahora en adelante se usard 7' como nomenclatura
para dichas tensiones). Para modelar estas tensiones, se tiene en cuenta la hipétesis de Bussinesq
[7, 12, 21]. Dicha hipétesis propone que las tensiones de Reynolds (o de Favre) son proporcio-
nales a los gradientes medios de velocidad e introduce como constante de proporcionalidad a la
viscosidad turbulenta p; [21]:

]

. - \NT 9 - 2 ~
— (VU + (VU) — SV UL) + Spk2 (3.43)

10También conocido como segundo coeficiente de viscosidad, bulk viscosity coefficient)
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Para evaluar 1, se empleard el modelo de turbulencia k — ¢, el cual requiere resolver dos ecuaciones
adicionales, una para el transporte de energia cinética turbulenta k y otra para la disipacion ¢ de
dicha energia. Detalles correspondientes al modelo k£ — ¢ serdn presentados mas adelante.

Promediando la Ec. 3.41 e introduciendo la expresion resultante junto con la Ec. 3.43 en la
Ec. 3.42, 1a ecuacion de momento promediada se transforma en:

% (p0) + v+ (500) + G (U) = -Vi+ g (3.44)

donde el operador G(U) esta dado por:

G(0) = V- (4 VU) = V- {ueﬂc <(VG)T - §IT7~ { (Vﬁ)T}H (3.45)

El operador G tiene en cuenta los aportes moleculares y turbulentos (tensiones de Reynolds) por
medio de la viscosidad efectiva fief-.

Como se mencioné al principio de esta seccidn, la ecuacién de la conservacion de la masa
global no sufre ninguna modificacién ante la presencia de reacciones quimicas, dicha ecuacién
luego de ser promediada segun Favre resulta:

% v (30) =0 (3.46)

3.2.4. Ecuacion de estado

Se considera que la mezcla reactiva estd compuesta por /V diferentes especies en estado gaseo-
s0, las cuales se comportan segun la ley de los gases perfectos. De esta forma la ecuacion de estado

para la especie k resulta:
R

= =T 3.47
Pi = Py (3.47)
Para una mezcla de IV gases la presion total es la suma de las presiones parciales:
N
P=> D (3.48)
k=1

La concentracién masica de la especie k puede ser escrita en funcién de la densidad de la mezcla
y la fraccién de masa como:
px = pYx (3.49)

Al igual que en el caso de la presion, la densidad también se puede determinar como la suma de
las concentraciones masicas parciales

N
p=_r (3.50)
k=1
De esta forma es posible escribir la ecuacion de estado para la mezcla:
R,
— :T
p=p W

(3.51)

<= |
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donde W es el peso molecular medio de la mezcla, el cual puede ser definido en base molar o
madsica segin convenga [9]:

N
W = Z X Wi
k=1
. Ny, ) -
W = _=
(Ew

Es de hacer notar que W no hace referencia al valor del peso molecular promediado segin Rey-
nolds, sino al promedio ponderado por las fracciones de masas o molares definido previamente.
Ademads, la definicién del peso molecular medio es independiente del promediado aplicado a las
fracciones que lo definen, esto se debe a que en general se considera que los pesos moleculares de
las especies son constantes.

3.3. Modelo de turbulencia

Con el fin de calcular los términos relacionados con el transporte turbulento de las especies,
energia y las tensiones de Reynolds, y de esta forma cerrar las ecuaciones de conservacion definidas
en la seccion anterior, se empleard un modelo tipo RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes) en
el cual la viscosidad turbulenta se relaciona con la energia cinética turbulenta k y su disipacion € a
partir de [7, 21]:

5
o= Cup= (3.52)
El modelo £ — ¢ modificado para el caso compresible, requiere al igual que su contraparte in-
compresible la solucién de dos ecuaciones de transporte adicionales, una para el transporte de la
energia cinética turbulenta y otra para su disipacion [29-31]:

% (ﬁ%) + V. (ﬁﬁ%) _Vv. KM + 5—;) VE] =P, — pE (3.53a)

5 02+ 9 (02) = 9- | (10 24) 92| = = (- cap)

O¢

2 o~
— (5051 + ng> pe V- U (3.53b)
donde P es la tasa o velocidad de produccion por unidad de volumen de energia cinética turbulenta
debida a los gradientes de velocidad presentes en el campo de flujo, y se evalda de acuerdo a:

~ 2 ~ ~
P, = 24,D¥VU — gﬁkv .U (3.54)

siendo D" la parte desviadora del tensor velocidad de deformacién D. El coeficiente adicional
(.3 no esté incluido en la formulacién original propuesta por Launder y_Sharma [29], esta modifi-
cacion fue propuesta por Nordin y Kérrholm [30, 31] con el objetivo de tener en cuenta los efectos
de la compresibilidad. Las constantes que intervienen en las ecuaciones del modelo adoptan los
siguientes valores [32]:

Ca=14 Cp=192 Ciu3=-033 o0,=10 o0.=13 C,=0.09



72 3. Combustion difusiva turbulenta

3.4. Cinética quimica para la combustion de hidrocarburos

La compleja cinética quimica de la combustion de hidrocarburos requiere la consideracion de
un gran nimero de especies y reacciones elementales para ser descrita en forma apropiada. Asi,
en el caso de la combustion metano-aire se requieren alrededor de 53 especies y 800 reacciones
elementales [15], y el nimero de reacciones a considerar crece conforme lo hacen el nimero de
atomos de carbono en el combustible. Por lo tanto, es de esperar que a medida que el nivel de
aproximacion requerido sea mdas exigente el costo computacional de la simulacion también lo sera.
En consecuencia, se han propuesto soluciones para esta problemdtica que consideran desde una
reaccion global, lo que se conoce como modelo de reaccion global de un paso, o usar conjuntos
limitados de las reacciones globales y/o elementales mas significativas.

Como se menciona en el Cap. 2, las ecuaciones de transporte de las especies se encuentran
acopladas y solia ser préctica convencional resolver el sistema completamente acoplado tratando
de forma implicita a los términos fuentes involucrados. Sin embargo, nuevamente esto es prohi-
bitivo cuando se considera un gran nimero de especies, en consecuencia, aparecen enfoques que
proponen resolver el sistema de forma desacoplada determinando de forma local la velocidad de
reaccion asociada a cada especie. Para esto se utiliza un sistema de ecuaciones diferenciales or-
dinarias (ODEs) que describen la produccién y consumo de cada especie, utilizando luego dichos
datos para determinar los términos fuentes de las ecuaciones de las especies y de la energia.

3.4.1. Modelo de reaccion global de un paso

La ecuacion global de reaccion para cualquier hidrocarburo con aire, considerando una relacion
estequiométrica se puede escribir como '' [15]:

CQHBOV + (Oé + g - %) (02 + 376N2) —
(3.55)

aCO, + gHQO 1 3.76 (a 4 g - %) N,

Puesto que se centra la atencion en la reaccidn metano-aire, la expresion anterior toma la forma
particular:

Para determinar la velocidad de reaccion global (GRR) de la reaccion presentada en la Ec. 3.64
se utiliza la ley de accién de las masas [9, 15, 26], la cual establece que la velocidad de reaccion
es proporcional a la concentracion de los reactantes, con lo cual se tiene:

GRR = ku [CH4]" [0]" (3.57)
Aqui k4 es la constante de velocidad o tasa de reaccion [9, 15, 33] y expresa la dependencia no
lineal de la reaccion con la temperatura, dicho coeficiente se define como:

E
ka =AT"exp (— R%)

T.
=AT"exp (_Ta)

'N6tese que en este caso se considera que la reaccién experimentada por los reactantes es irreversible, es decir
que sdlo se considera la reaccion de avance, la cual representa el proceso quimico experimentado por los reactantes
que da lugar a la formacién de los productos.

(3.58)
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donde A se denomina factor pre-exponencial o factor de frecuencia, n exponente de la tempe-
ratura, F, energia de activacion y 7,temperatura de activacion (7, se define como el cociente
de la energia de activacion con la constante universal de los gases).

El factor pre-exponencial expresa la frecuencia con la cual colisionan entre si las moléculas
que componen a las especies que reaccionan, el exponente n en muchas aplicaciones adopta valor
nulo, sin embargo, con energias de activaciéon muy bajas o temperaturas del medio muy altas, la
dependencia exponencial mostrada por la ley de Arrhenius tiende a ser constante, y por lo tanto
la dependencia de la temperatura Unicamente es expresada a través de éste exponente. Para la la
reaccion global aqui considerada, dicho exponente es nulo, ya que los datos con los que se cuentan
asi lo consideran.

La energia de activacion se puede interpretar como la barrera energética que se debe alcanzar
para romper los enlaces quimicos entre las moléculas reactantes a fin de permitir la formacion
de nuevas especies. Para las simulaciones a desarrollar se espera un intervalo de temperaturas
(277 K <T < 3000 K), por lo tanto, dada la la magnitud de la energia de activacion para la reac-
cion global, se observa que el aporte exponencial en la férmula de Arrhenius para éste intervalo atin
no tiende a un valor constante (Fig. 3.1), y por lo tanto considerar n = 0 es razonable. [2, 10, 25].
Es de hacer notar que en el caso las reacciones globales, los pardmetros de Arrhenius y los ex-
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Fig. 3.1: Variacion de k4 (7T') en el intervalo 277 K < T < 3000 K

ponentes a y b son determinados por medio de experimentos en reactores de flujo [9]. Por otro
lado, si se considerasen reacciones elementales los exponentes a y b corresponderian entonces a
los coeficientes estequiométricos de la ecuacién de reaccioén (Ec. 3.64). En las cinética quimica
las unidades tradicionalmente utilizadas para la energia de activacion y el factor pre-exponencial
son mol, cm?, s y K, pero puesto que aqui se utilizan para determinar los términos fuentes en
las ecuaciones de las especies y el calor liberado por la combustion, las unidades preferidas son
kmol, m?, sy K.

De acuerdo a lo expuesto hasta el momento las velocidades de consumo de los reactantes, se
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pueden expresar como:

d[CH,] [Stﬂ‘*] _ _GRR (3.59)
d [d%] — —2GRR (3.59b)

Andlogamente las velocidades de formacion de los productos, resultan:

% = GRR (3.60a)
% = 2GRR (3.60b)

Se observa que para determinar las velocidades de reaccion se requiere resolver en este caso
cuatro ecuaciones diferenciales ordinarias desacopladas del tipo stiff ', lo cual es asi porque in-
tervienen sé6lo cuatro especies y una tnica reaccion, lo que hace que las expresiones que definen
estén definidas por un tnico término.

3.4.2. Términos fuentes en sistemas con multiples reacciones quimicas

En la préctica, el proceso de combustion de hidrocarburos involucra la soluciéon numérica de
grandes sistemas de ecuaciones de reacciones quimicas, en las que se tienen en cuenta reacciones
tanto de avance como inversas o de retroceso. Por lo tanto suponiendo el proceso quimico experi-
mentado en un flujo dado por la interacciéon de M reacciones quimicas elementales y N especies,
el conjunto de reacciones puede expresarse:

> viC; R > viC; (3.61)
i=1 j=1

N ’ k’b N "

> viCi Y viG (3.62)
i=1 j=1

donde V., y v.. son respectivamente los coeficientes estequiométricos de los reactantes y los pro-
Jt Jt

ductos; sz y k? las constantes de reaccién para las reacciones directas e inversas. C; representa
el numero de moles de la especie j por unidad de volumen de mezcla (concentracion molar). De
aqui, que el sistema se pueda representar con una matriz de los coeficientes estequiométricos de
N x M, en la cual las filas representan a las especies y las columnas a las reacciones involucradas.
La velocidad de reaccion de la especie k por la reaccion ¢ resulta:

. dC N , N "
i = Cies = (d—tk) = (g —via) | K [ (€7 = R[] (O (3.63)
C j=1 j=1

12Una ODE stiff o rigida, es aquella que presenta escalas de variacion distintas en la variable independiente . Esto
hace que los algoritmos numéricos convencionales se hagan inestables, por lo tanto, se requieren métodos especiales
para tratarlas. En lo que respecta a la cinética quimica, la rigidez tiene su origen en la dependencia en la temperatura
de las velocidades de reaccidon.
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parat = 1,2,...., M. La Ec. 3.63 se formula para cada especie y reaccion incluida en el modelo
quimico, lo que resulta en un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias stiff, las cuales deben
ser resueltas utilizando un método que garantice estabilidad numérica.

Como se menciond antes, para modelar la combustion metano-aire se requieren alrededor de
53 especies y 800 reacciones elementales'’, en consecuencia serfa necesario solucionar sistemas
de 53 ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs) en cada celda de la malla y por cada paso tem-
poral 53 x Nc (Nc: cantidad de celdas en la grilla). Con todas las reacciones elementales y sus
correspondientes rates, se construyen los términos que definen las ODEs que una vez soluciona-
das, proveen los términos fuentes de las ecuaciones de las especies. También son necesarias para
determinar el calor generado por la combustion. No obstante, las ODEs que han sido generadas son
stiffs y por tales circunstancias, siempre se trata de reducir su ndmero a los efectos de disminuir el
costo computacional, lo cual conlleva a la utilizacién de modelos cinéticos simplificados como los
descritos en la Seccion.3.5

De lo expuesto, se concluye que para evaluar las velocidades de reaccién de las especies se
requiere resolver un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias de tipo stiff, donde para una
reaccion global y cuatro especies se llega al caso particular de un conjunto de 4 ecuaciones des-
acopladas (Seccion.3.4.1). No obstante, para resolver dicho sistema ya es necesario contar con
algoritmos de solucién apropiados. Dentro de la versién de openFoam ™ utilizada aqui se en-
cuentran implementados actualmente los siguientes algoritmos:

= Método Runge-Kutta (RK)
= Método Kaps-Rentrop (KRR4)

= Método semi-implicito de Bulirsh-Stoer generalizado de Bader y Deuflhard (SIBS)

Para llevar a cabo esta tarea, aqui se utiliza el método SIBS debido a que proporciona una me-
jor relacion precision-costo computacional [34]. El método SIBS, tal cual fue comentado en la
Seccion.2.6.1,se basa en la extrapolacion de Richardson de la solucién aproximada. Dicha extra-
polacién de la funcién a integrar (y), asume que a medida que el intervalo original (en este caso
el paso de tiempo (At)) se subdivide en un nimero creciente de sub-pasos, la solucion converge a
un valor final y(At), lo que implica decir que a medida que la subdivisién del intervalo temporal
se incremente, la calidad de la aproximacion obtenida mejorard [34].

3.5. Modelos de Reaccion para la combustion metano-aire

A continuacidn se presenta un resumen de las ecuaciones de reaccion y sus pardmetros asocia-
dos para cada modelo de los empleados aqui para la combustion metano-aire.

BLos coeficiente estequiométricos asociados a un modelo cinético pueden ser definidos en una matriz este-
quiométrica [¥], 1a cual tendr4 tantas filas como especies y columnas como reacciones, es decir, su tamafio sera N x M,
la matriz estequiométrica resulta de utilidad a los fines de ensamblar el sistema de N ODE:s a nivel computacional.
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3.5.1. Modelo de Bui-Phan

El modelo de Bui-Pan utiliza la reaccion global dada por:
CHy + 2 (Og + 3.76Ny) — COq + 2H50 + 7.52N, (3.64)
Debido a que el nitrogeno es inerte, la anterior ecuacion de reaccion se reduce a:
{Rlcns}  CHy+ 205 = CO4 + 2H,0 (3.65)

En este caso la velocidad de reaccion adopta la forma:

GRR =AT"exp (— g;,) [CH4 " [02]b
(3.66)

AT exp (—T?) (CH,J* [0y)"

Asi, las velocidades o tasas de produccidén/consumo de las cuatro especies involucradas estan dadas
por las ecuaciones Ec. 3.59a Ec. 3.59b, Ec. 3.60ay Ec. 3.60b.

3.5.2. Modelo de dos pasos de Westbrook y Dryer (WD)

El modelo de Westbrook y Dryer propone las reacciones [3]:

El modelo de dos pasos de Westbrook y Dryer, utiliza un paso irreversible de oxidacién del metano
({ R2cna}) y busca incluir, al menos de forma parcial, la naturaleza secuencial de la combustion
de hidrocarburos mediante la inclusién de un nuevo paso de oxidacion reversible del mondxido
de carbono ({ R3cu4}). Los valores de los pardmetros para la ecuacién de Arrhenius se toman de
los datos originales proporcionados por Westbrook y Dryer para ({ R2cp4 })[3], mientras que para
({ R3cu4}) se hace uso de los parametros modificados por Andersen con lo que se espera garantizar
una buena aproximacion a los valores de equilibrio del CO y CO4 [35] (ver Tab. 3.2).

3.5.3. Modelo de dos pasos de Westbrook y Dryer Modificado (WDM)

La concentracion inicial de CO, condiciona el proceso de oxidacién del monéxido de carbono,
a su vez el agua actiia como un tercer cuerpo que también tiene influencia en dicho proceso de
oxidacion. Wang propone entonces incluir un paso de oxidacion para el hidrégeno [4]. De esta
forma al modelo de Westbrook and Dryer se le afiade una nueva reaccion reversible [36, 37]:

Los pardmetros para el paso de avance se toman de [36, 37] mientras que para el paso de retroceso
se adoptan los mordicados por Wang [4] (ver Tab. 3.2).
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3.5.4. Modelo de cuatro pasos de Jones and Lindstedt (JL)
El modelo de Jones and Lindstedt utiliza las reacciones [38]:
{R4CH4} Hy + 0502 = HQO (3.73)

El modelo de Jones y Lindstedt fue desarrollado para llamas no pre-mezcladas. La reaccion ({ R5cu4 )
es dominante en mezclas pobres, mientras que ({ R6cp4 }) muestra un papel preponderante en mez-
clas ricas. Los pardmetros de avance para la oxidacion del mondxido de carbono y del hidrégeno
(reacciones ({ R7cu4}) y ({ R4cna })) fueron propuestos por Jones [38] y Marinov [36, 37] respecti-
vamente. Para las reacciones de retroceso se utilizan los datos calculados por [4] utilizando ajustes
polinémicos de datos experimentales [4]. Los datos para calcular las velocidades de reaccion y las
sus formas particulares para cada modelo se muestran en la Tab. 3.2

] Reaccién \ A \ n \ T, \ Tasa (Rate) \ ref. ‘
R10H4 5 X 1011 0 14950 [CH4] [Og] [2]
R2¢n4 5.03 x 101 0 24056 [CH4|%7[O,]"® [3]
R3fcna 2.24 x 10° 0 5032 | [COJ[O4]"%[H,0]5 35]
R3bcps | 1.14 x 108 | —0.97 | 39452 | [CO4][04]~ 025[H 0°% | [35]
Rdfcus | 569 x 101 | 0 17609 [H][O]% [36, 37]
Rabcpy, | 251 x 10" [ 0 47859 [H,0] [4]

RAf(JL)cma | 791 x 100 [ 0 17609 [H][O4]% [36, 37]

RAb(JL)cus | 348 x 108 | 0 47907 [H,0] [4]
R5 fcua 4.4 x 101 0 15095.7 [CH,]%5[Oy]*2° [38]
R6 fons 3 % 108 0 | 15095.7 [CH4][H,0] 38]
R7 foua 2.75x10° | 0 | 10063.8 [COJ[H,0] [38]
R7bcna 6.74 x 100 0 13688 [CO2][Ho] [4]

Tabla 3.2: Datos de Arrhenius para los diferentes modelos de reaccion metano-aire

3.6.

Interaccion quimica-turbulencia: el modelo PaSR

Desde el punto de vista de recursos computacionales, resolver por completo la estructura tur-
bulenta de una llama difusiva, es un proyecto, al menos por ahora inviable [30]. Por lo tanto se
introducen modelos para la turbulencia (Seccion.3.3), para las reacciones quimicas involucradas
(Seccion. 3.4) y también para sus interacciones. En los procesos quimicos seria necesario conside-
rar tamafios de celda varios 6rdenes de magnitud menores a los que hoy en dia son normalmente
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utilizados en una simulacion, esto se asocia con las pequenas escalas en la compleja estructura de
la llama.

Un proceso de combustion turbulenta se ve influenciado tanto por los efectos de la quimica
en la turbulencia, como de la turbulencia en los procesos quimicos. En particular la estructura
de la turbulencia se ve modificada por la alta aceleracion del flujo a través del frente de llama,
mantenida por la fuerte liberacion de energia debida al proceso de combustién y por los cambios
en la viscosidad vinculados con los correspondientes cambios de temperatura. Por otra parte, los
procesos quimicos y por ende la estructura de la llama, se ven afectados por la turbulencia en
cuanto actiian sobre los procesos de mezcla entre las diferentes especies involucradas [18]. Para
modelar la interaccion quimica-turbulencia se utilizara el modelo Partially Stirred Reactor (PaSR)
[39].

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

(@) ®) A
C
f(C)
= I
C = C
,‘P 4(3; % 1
=
Co
| | >
|
| T 7. 1 ¢

Fig. 3.2: Concepto del modelo PaSR

Considérese la Fig. 3.2, la cual es util para introducir el concepto del modelo PaSR. El mo-
delo considera que la celda computacional puede ser dividida en dos zonas, una zona reactiva y
otra que no lo es. La zona reactiva es tratada como un reactor perfecto (PSR) cuya composicion
es homogénea, con lo que se evita considerar cualquier tipo de fluctuacién en el computo de los
términos fuente relacionados con las tasas quimicas [30]. Con este modelo se caracteriza informa-
cion generada a escala de la sub-grilla reactiva con la escala de la grilla computacional, siempre
que pueda responderse a las preguntas: ; Cudn grande es la fraccion de mezcla que reacciona y
qué gobierna su composicion ?.

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

Cy : Concentracion media en la entrada de la celda. Puede ser considerada como la concentra-
cién inicial promedio en la celda.

C; : Concentracion media a la salida de la celda (reactor). Se puede considerar como tal a la
concentracion media en la celda cuando se completa el proceso de reaccion.
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C : Concentracion desconocida a un nivel sub-grilla. Corresponde a la fraccién de la celda que
se comporta como un reactor perfecto.

Mientras la concentracion cambia de Cy a Cy, la velocidad de cambio de la concentracion de
0
una especie k, en un tiempo 7 puede ser escrita como:
dCk Cll‘ — Cok
dt T

(3.74)

donde 7 = At + 7., 7. es el tiempo quimico y At el paso de tiempo computacional. Como se
ilustra en la Fig. 3.2, lo cambios en la concentracion ocurren segun los procesos I y II que suceden
en paralelo y expresan lo siguiente:

= [: La concentracién cambia de Cj a C a medida que la reaccidn tiene lugar.

= II: Debido a la turbulencia, la concentracién reactiva C se mezcla con la no reactiva Cg,
dando lugar a la concentraciéon media C;.

Suponiendo que las funciones f(C*) que describen el proceso de C a Cy y desde C a Cy, son las
mismas para todas las especies y que las pendientes de la parte reactiva y de mezcla son idénticas,
entonces se puede escribir

dC  Ck—Cy*
—_— = 3.75
dt T (3-75)
dC  Ck—C*¥
—_— = 3.76
De las Ec. 3.75y Ec. 3.76 se obtiene:
Ck—Cf  Ck—Ck
L= = : (3.77)
T Tmix
y reorganizando la Ec. 3.77 es posible escribir:
Cr = kCE+ (1 — k) CE (3.78)
designidndose con k a:
-
e 3.79
" T + Tmia ( )

donde x se conoce como volumen reactivo de la celda y cuantifica la interaccion de los fendmenos
turbulentos y los procesos quimicos.

El tiempo quimico es inversamente proporcional a la velocidad de reaccion, es decir:
Terw (3.80)

Atendiendo a que wy, = wy(C, T), el tiempo quimico'* de la especie k se define como la inversa de
la derivada con respecto a la concentracion de la velocidad de reaccion de dicha especie [39]

1 i (Cho)

T 81
Tek 8Ck (38 )

14En la literatura concerniente a la combustién se habla de tiempo quimico y de escala temporal quimica como
términos equivalentes.
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Utilizando la Ec. 3.77 y la Ec. 3.81 es posible escribir:

wi(C) = w(Cr) — S} (3.82)

Te

Combinando las ecuaciones Ec. 3.78 y Ec. 3.82 se tiene:

(C1) = (Cy — Co) G - 1/@_;) (3.83)
Luego de reorganizar la Ec. 3.83, el cambio de concentracion resulta:
Wk (C) = ki (Cy) (3.84)
con ~ dado por:
= — Tt Te (3.85)

Tres T Te + Tmia

done 7, es el tiempo de residencia, el cual hace referencia al tiempo que permanecen el oxidante y
el combustible en el reactor (celda), éste es igual en magnitud al paso de tiempo computacional At.
T. es el tiempo quimico y se define teniendo en cuenta las escalas temporales caracteristicas de las
reacciones que intervienen, fisicamente corresponde al tiempo necesario para que las reacciones
entre las especies se completen. 7,,;, es el tiempo de mezcla, estd relacionado con el proceso de
mezcla entre especies y para determinarlo existen distintos enfoques, todos ellos relacionados con
las diferentes escalas temporales asociadas a la turbulencia [31].

El tiempo quimico debe ser seleccionado entre las velocidades de reaccion que mejor repre-
senten los cambios del sistema propuesto, aqui las velocidades de reaccion del combustible y el
oxidante serdn empleadas para tal propdsito [39]:

77! = max {— el |20, } (3.86)
Prfuel POy

En cuanto al tiempo de mezcla, debido a que se considera que el proceso de combustidn sucede en
un ambiente con un elevado nivel de turbulencia, se puede pensar que los mecanismos preponde-
rantes en este proceso provienen principalmente de la influencia ejercida por la difusion turbulenta.
De acuerdo con esto, utilizando la informacién proveniente del modelo de turbulencia es posible
establecer una relacion entre sus variables para (ver Seccion.3.3) determinar 7,,;, de la siguiente
manera [30]:

Heft

pE

donde C';, es el coeficiente de mezcla. Nordin [30] mostré que valores apropiados para el coe-
ficiente de mezcla se encuentran dentro del rango 0.001 < Cp,; < 0.3,y en [40] se muestra por
medio de experimentos numéricos que la influencia de C\,;x es minima en los resultados, por lo
tanto, aqui se toma C\;, = 0.1.

Tmiz = C(mix

En lo que respecta al tiempo quimico y a la definicion del volumen reactivo de la celda, cabe

notar que lim x = 1, lo que indica que no ocurren reacciones quimicas y, en consecuencia, la
Te—>00

composicion de los reactantes permanece congelada (frozen) segun proporciones definidas por la
mezcla sin actividad quimica. Si el tiempo quimico 7. — 0, las reacciones son extremadamente
rdpidas y se alcanza el estado de equilibrio quimico entre reactantes y productos. Cuando existe
equilibrio quimico x < 1, y su valor es funcién de la relacion 7. /7,5

1

7.=0 — K=

7—1"68
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Si se tiene en cuenta un proceso quimico en el que sélo interviene una reaccion global, el término
fuente de la ecuacién de conservacion para la especie k (Ec. 3.24) puede ser escrito

wx = kWi Ch (3.88)

El calor liberado por la combustién (cr) en la ecuacién de la energia (Ec. 3.34) puede ser deter-
minado por

N
D =Y AR (3.89)

k=1
donde Ahj, es el calor de formacion de la especie k. Téngase en cuenta que por consistencia con

las unidades de la ecuacién de la energia wr debe expresarse en J m =3 s~ L.

3.7. Modelo termofisico

En las ecuaciones de gobierno se encuentran involucradas las siguientes propiedades termofisi-
cas del fluido de trabajo: C),, i, A y a. Dichas propiedades deben ser actualizadas en funcién del
cambio en la temperatura. Para llevar a cabo este procedimiento, aqui se utilizan las tablas JANAF
para el calor especifico, la formula de Euken modificada para la conductividad y la ley de Suther-
land para la viscosidad [41-43]. De acuerdo a la ley de Sutherland el coeficiente de viscosidad
dindmica molecular varia en funcién de la temperatura segun:

ANT

= 3.90
1+ T,7-1 (3-90)

L
donde 7' es la temperatura, 7 es la temperatura de Sutherland y A, la constante de Sutherland. Por
otro lado, C, puede ser actualizado en funcién de la temperatura utilizando las tablas JANAF '*:

C% = Ry (aok + anT + anT? + azp T + ag,T?) (3.91)

donde R, = 8314.157/moik es la constante universal de los gases, y a;; para ¢ = 0,2...6 son los
coeficientes de ajuste del polinomio, los cuales se basan en correlaciones empiricas. El computo
del calor especifico a presion constante en base molar Cgf ,° se realiza dentro del software con la
subclase Janaf . H. El calor especifico a presion constante de la mezcla se determina teniendo en
cuenta los aportes de cada una de las especies, asi

N N 4
Cp =) CrW. 'Yy =R, > W'Y, {Z ar,kTr} (3.92)
k=1 k=1 r=0

El calor especifico a volumen constante a su vez se calcula de la siguiente forma:

C,=0C,— % (3.93)

donde el segundo término del miembro derecho es la contante de los gases para la mezcla y el
denominador de dicho término es el peso molecular medio (W). La transformacion de base molar
a base masica se realiza utilizando la subclase specieThermo . H de openFoam ™ |

15Los superindices °y ™ hacen referencia respectivamente, a que se consideran condiciones de presién estdndar

p = 101.325 kPa y se utiliza base molar.
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La conductividad térmica ) se determina utilizando la férmula de Euken modificada [43]:

1.
A= uC, (1.32 + 77R> (3.94)
La difusividad térmica « resulta dada a partir de:
A
= 3.95
e c, (3.95)

El computo del coeficiente de viscosidad, la conductividad y difusividad térmica se realiza utili-
zando la subclase sutherland. H. Por otro lado, la compresibilidad 1) es necesaria para resolver
la ecuacion de presion derivada al utilizar el algoritmo PISO, esta propiedad queda determinada de
acuerdo a:

Y= (RT)™" (3.96)

Analogamente, utilizando la ecuacion de estado (Seccion.5.3.4) la densidad resulta:

p=Yp (3.97)

Los célculos introducidos en las Ec. 3.94-Ec. 3.97 se realizan utilizando la subclase perfectGas.

3.8. Implementacion numérica

En esta seccion se describe de manera sucinta como con herramientas provistas por la libreria
openFoam ™ | se puede construir un ejecutable aplicable a la simulacién de una combustién di-
fusiva turbulenta con un proceso quimico controlado por reacciones con velocidades finitas. El
transporte fluidodindmico es tratado empleando el algoritmo de acoplamiento presion-velocidad
conocido como PISO en su version aplicable a flujo compresible.

En este caso las ecuaciones formuladas para cada variable dependiente son resueltas de manera
segregada, para luego aplicar iteraciones correctivas hasta lograr la convergencia deseada. Esta
técnica es aceptable mientras no exista un fuerte acoplamiento entre componentes [44].

Para determinar la energia turbulenta £ y su disipacion ¢, se resuelven las respectivas ecuacio-
nes de transporte descritas en la Seccion.3.3. Los términos fuentes en la ecuacion de las especies
y la energia generados por las velocidades de reaccion se determinan segun lo expuesto en la
Seccion. 3.6.

Teniendo en cuenta el entorno de programacién que brinda openFoam ™ las ecuaciones de
conservacion (masa, especies, momento, presion y energia) pueden ser escritas como: rhoEqgn . H,
YEgn.H, UEqn.H, pEgn.H y hsEqgn.H, donde cada uno de estos archivos de cabecera con-
tienen la correspondiente implementacion numérica de cada una de ellas. De forma similar, la
parte del cddigo que resuelve la parte quimica y determina los términos fuentes para las ecua-
ciones de las especies, la energia y ademds tiene en cuenta la interaccion quimica-turbulencia
se implementa en chemistry.H. Los campos de las variables involucradas en la simulacién

Y, P, I~J, ES, 0, f, K, w) son inicializados mediante el archivo de cabecera createfields.H,

el cual también se encarga de cargar los modelos de turbulencia, termofisico y quimico en tiempo
de ejecucion. A continuacién y a modo de ejemplo se incluye la implementacion en el ejecutable
de la ecuacion de la energia en términos de la entalpia sensible.
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{
fvScalarMatrix hsEqn (
fvm::ddt(rho, hs) + mvConvection—>fvmDiv(phi, hs)
— fvm:: laplacian (turbulence —alphaEff (), hs)
== DpDt + chemistrySh
)

hsEqn.relax () ;

hsEqn.solve () ;

thermo . correct () ;

Info<< ”T gas min/max = 7 << min(T).value () << 7, ”
<< max(T).value () << endl;

Cddigo 3.1: Implementacion de la ecuacion de la entalpia sensible en reactingFoam

En la linea (2) del Codigo 3.1 se declara por medio de la palabra clave fvScalarField que
la ecuacidn serd representada matricialmente como un campo escalar. A continuacion, desde la
linea (3) hasta la linea (5) se escribe la ecuacion segin lo expuesto en la Seccion.B.0.9. También
en la linea (5) se observa la entrada chemi st rySh, la cual establece la evaluacion de la Ec. 3.88.
Finalmente, DpDt corresponde a la evaluacion de la Ec. 3.35.

En las lineas (7-8), se pueden observar a las funciones miembro relax () y solve (), las
cuales al ser aplicadas sobre el objeto hsEgn del tipo fvScalarMatriz, aplican respectiva-
mente sub-relajacion (de haber sido seleccionada en tiempo de corrida) y resuelven al sistema de
ecuaciones. Luego, la funcién miembro correct () se encarga de actualizar las propiedades ter-
mofisicas de acuerdo a lo expuesto en la Seccion.3.7 y finalmente en la linea (8) se utilizan las
funciones min () y max () junto con la funcién Info () para proporcionar una salida por panta-
lla de la temperatura maxima y minima en el dominio de computo para el paso de tiempo actual.
También es interesante notar que en la linea (4) aparece el puntero turbulence, el cual apunta
hacia la funcién alphaEff () que determina el valor de la difusividad térmica efectiva teniendo
en cuenta la contribuciéon molecular (Ec. 3.95) y turbulenta (Ec. 3.33).

3.9. Caso de prueba: Llama D

En esta seccion se describe el caso de prueba que serd resuelto con el propdsito de probar
la funcionalidad de openFoam ™ para tratar con el fenémeno de combustién difusiva, el caso
seleccionado se conoce como la llama D de Sandia Labs (Sandia National Labs.,Ca, USA) y es
considerado un benchmark en lo que respecta a este tipo de fendmenos.

La llama D es una llama difusiva de metano-aire encendida por un piloto, con un nimero
de Reynolds a la salida de la boquilla de combustible de 22400, presenta un grado muy redu-
cido de extincion local lo que hace que sea muy util para fines de prueba con modelos que no
incluyen un criterio para cuantificar dicho efecto '° [45]. Una caracteristica interesante de este
benchmark es la gran cantidad de estudios previos y datos experimentales disponibles [46—49]
(www.sandia.gov/TNF/DataArch/FlameD.html).

16a extincion local tiene lugar cuando localmente quedan remanentes del hidrocarburo que no llegan a reaccionar,
lo cual estd asociado con fuertes niveles de turbulencia en el flujo.
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La llama piloto es resultado de la combustién de una mezcla pobre '’ (¢ = 0.77) de metano y
aire. En la simulacién numérica se asumira al piloto como una inyeccién de gases calientes pro-
ducto de la combustion. La salida del quemador esta posicionada 15 cm por encima de la seccion
de salida de un tanel de viento que proporciona el flujo de aire principal. Las dimensiones del
quemador y de la seccion del tinel utilizados para los experimentos son:

» Diametro de la entrada de combustible: d; = 0.0072m
= Didmetro exterior del anillo piloto: d, = 0.0182m

= Dimension lateral de la seccidn transversal del tinel de viento: [ = 0.3m

Debido a que las paredes del quemador son muy delgadas, en la confeccién del dominio de compu-
to se considera que dichas paredes no tienen espesor. Las composiciones del aire, combustible y
piloto en fracciones de masa son las indicadas en la Tab. 3.3.

| | Air | Jet | pilot-BP | pilot-WD | pilot-WDM-JL |

No | 77 | 6473 | 742 73.79 73.72
Oy | 23 | 19.66 5.4 5.4 5.4
CH; | 0 | 15.61 0 0 0
HO | o 0 9.42 9.42 9.42
COy | 0 0 10.98 10.98 10.98
CO | o 0 0 0.407 0.407

Hy | 0 0 0 0 0.0129

Tabla 3.3: Composiciones en porcentajes de la fraccion de masa de cada especie

Noétese que se modifican la fraccion de masa de cada especie a las condiciones de cada uno de
los modelos cinéticos considerados (Seccion.3.5.1-Seccion.3.5.4).

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

Para evaluar las velocidades de reaccion de las diferentes especies se utiliza la ecuacion de
Arrhenius (Ec. 3.66) la cual involucra conocer al factor pre-exponencial (A), el exponente de la
temperatura (n), la temperatura de activacion (7},) y los exponentes a y b para las reacciones de
cada modelo, estos datos se presentan en la Tab. 3.2.

También, es necesario proporcionar los valores del coeficiente de Sutherland, la temperatura
de Sutherland y los coeficientes a;; que aproximan a C), en funcién de 7" (Ec. 3.91) para cada una
de las especies involucradas en el proceso, esta informacidn se introduce en el caso a simular por
medio de un archivo de texto denominado thermo.compressibleGas

(Lista de entrada 3.2).

1 (
2|\* bloque especie k

17 es 1a relacién de equivalencia aire-combustible, dicha relacién es pobre cuando se encuentra dentro del intervalo
0 < ¢ < 1, lo que indica que existe exceso de aire en la mezcla.
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Namey n Wi, Ty Th g, Te i

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

%\

02 1 31.9988 200 5000 1000

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

1.75278331E—6 139

H20 1 18.0153 200 5000 1000

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

1.67212000E-06 170.672

CH4 1 16.0428 200 6000 1000

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

1.25136501E—-6 222

CO2 1 44.01 200 5000 1000

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

1.50342510E-6 197.7

N2 1 28.0134 200 5000 1000

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

1.40097973E-06 107

CO 1 28.01606 200 3500 1000

2.71519 0.00206253 —9.98826e—07 2.30053e—10 —2.03648e—14
—14151.9 7.81869 3.57953 —-0.000610354 1.01681e—06 9.07006e—10
—9.04424e—13 —14344.1 3.50841

1.67212e—-06 105.2

H2 I 2.01594 200 3500 1000

3.33728 —4.94025e¢—05 4.99457e¢—-07 —1.79566e—10 2.00255e—14
—950.159 —3.20502 2.34433 0.00798052 —1.94782e—-05 2.01572e—-08
—7.37612e—12 —917.935 0.68301

1.67212e—-06 170.672

)

Lista de entrada 3.2: Entrada de datos termofisicos.
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El tipo de formato de Lista de entrada 3.2, es el bien conocido formato de Chemkin™{[50].
Cada bloque corresponde a los datos de cada especie; en la primera linea de cada bloque se declara
el nombre de la especie, seguido por la cantidad de moles, peso molecular y el intervalo de tem-
peratura de validez para la interpolacion del C,,, es decir el limite inferior (77,) y el limite superior
(Ty); a continuacion se listan siete coeficientes de ajuste ay; para T, < T < T, y luego los siete
coeficientes correspondientes al intervalo 7. < T' < Ty (aqui 7. es la temperatura de empalme
para ambas interpolaciones); finalmente se incluye el valor del coeficiente y la temperatura de
Sutherland A, y 7.

La informacién correspondiente a la reaccion global (Ec. 3.64) se introduce en un archivo
de texto reactions, en el cual se declaran las especies, el tipo de reaccion, la ecuacion de la
reaccion, temperatura de activacion, coeficiente de la temperatura y factor pre-exponencial (Lista
de entrada 2.3)

(
species (02 H20 CH4 CO2 N2);

reactions (
irreversible ArrheniusReaction
CH4 + 202 = CO2 + 2H20
(5.2e16 0 14906)

)3

03O\ N bW —

Lista de entrada 3.3: Entrada de los datos de las reacciones para reactingFoam

El modelo quimico tal como fue mencionado en las Seccion.3.4.1 y Seccion.3.4.2 requiere
solucionar un sistema de stiff ODEs para obtener las velocidades de reaccién asociadas a la pro-
duccion y consumo de cada una de las especies.

Aqui se utiliza el método SIBS [34] para integrar las ODEs del modelo quimico, y se debe
proporcionar el paso de integracion temporal inicial (a denominarse de ahora en mds Ar). Se
adopta como paso de tiempo inicial A7 = 1 x 10~". En general se debe satisfacer que A7 <
At siendo At el paso de tiempo utilizado para la evolucion del sistema fluidodindmico. Dentro
de la clase ODEChemistryModel de openFoam ™ se implementa un procedimiento que, en
funcién de la escala temporal quimica, ajusta el paso de tiempo en el algoritmo de integracion
SIBS garantizando la seleccion de un paso de tiempo apropiado y evitando el uso de pasos muy
cortos que conllevarian costos computacionales innecesarios.

El modelo de turbulencia se selecciona utilizando un archivo de texto denominado turbulence
-Properties el cual contiene la informacion referente al modelo de turbulencia a utilizar. El
modelo se selecciona utilizando la palabra clave simulationType seguida por la palabra que
identifica el tipo de modelo dentro de los provistos por openFoam ™ (dicha palabra para el caso
de los modelos RANS es RASModel). Puesto que dentro de la familia de modelos RANS exis-
ten distintas variantes, se debe indicar explicitamente el modelo seleccionado, esto se lleva a cabo
mediante el archivo RASproperties, dentro del cual se indica, ademas del modelo, los coefi-
cientes de cierre y si se requiere o no que el solver genere una salida para las variables asociadas a
la turbulencia. Este archivo de entrada se puede observar en la Lista de entrada 3.4.

1|RASModel kEpsilon;
2| printCoeffs on;

3/ turbulence on;
4/laminarCoeffs {
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}

kEpsilonCoeffs {

Cmu 0.09;
Cl 1.44;
C2 1.92;
C3 -0.33;
}

Lista de entrada 3.4: Entrada de los datos para el modelo de turbulencia k — ¢

Cabe mencionar que no siempre es necesario explicitar los coeficientes de cierre del modelo,
dado que la clase que define a cada modelo asigna a dichos coeficientes valores por defecto. S6lo
se deben indicar cuando se deseen utilizar valores diferentes.

3.9.2. Generacion de la malla

El dominio computacional se construye teniendo en cuenta las dimensiones del quemador y
se extiende 0.6 m en la direccion axial y 0.15m en la radial, para la construcciéon de la malla
se utiliza el mallador nativo de openFoam ™ blockMesh. La malla se elabora con tres bloques
que se extienden en la direccion axial y cuya dimension radial se determina de acuerdo a la zona
que representan. El primer bloque corresponde al oxidante, el segundo a la zona de la entrada de
combustible y el tercero al piloto. El problema es axisimétrico y en openFoam ™ puede simularse
generando una malla 3D y aplicando condiciones de contorno especiales (tipo wedge Seccion.2.8).

—— QOxidante
— Piloto
—— Combustible

| — )

(a) Esquema del quemador. (b) Fotografia del equipo experimental.

Fig. 3.3: Geometria del quemador utilizado en los experimentos de la llama D de Sandia Labs.

EnlaFig. 3.3 se pueden observar una fotografia del equipo experimental (Fig. 3.3b) y un esque-
ma que identifica sus dimensiones (Fig. 3.3a). Se construye la malla desde la salida del quemador
utilizando tres bloques de celdas hexaédricas segin lo esquematizado en la Fig. 3.4, de esta forma
el bloque 3 se extiende desde la entrada del combustible sobre todo el dominio computacional, y
de la misma forma lo hacen el bloque 1 en el caso del piloto y el 2 para el aire.

La naturaleza del fenémeno fisico a capturar indica que se requiere mayor resolucién en las
zonas cercanas al ingreso del combustible, oxidante y del piloto, por lo tanto se utiliza la funcién
grading de blockMesh para acumular celdas en zonas cercanas a las entradas y en la zona circun-
dante al eje de simetria. Asi, el tamafio de las celdas varia en direccion axial desde un minimo de
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0.383 x 1073 m, en zonas cercanas a las entradas, hasta un maximo de 3, 83 x 1072 m en la seccién
de salida. En la direccién radial las celdas varian desde un minimo de 0.12 x 102 m ,en las celdas
del bloque 2, hasta un méximo de 1.2 x 1072 m en el limite exterior del dominio computacional.
La variacion del tamafio de las celdas del dominio computacional y la aplicacién de la condicion
de contorno tipo wedge, dan como resultado una malla con 40000 celdas hexaédricas (Fig. 3.5).
Por dltimo se comprueba la calidad de la malla por medio de la utilidad checkMesh, 1a cual verifica
si la malla cumple con las minimas condiciones de calidad en lo que se refiere a pardmetros como
la distorsién (skewness), ortogonalidad, determinante'®, volumen minimo de las celdas, etcétera
([52]). Al realizar esta operacion se determind que la malla era adecuada para la simulacion a
efectuar.

Limite Exterior

Oxidante Bloque 1 salidaj

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

Fig. 3.4: Esquema del mallado por bloques para la llama D de Sandia Labs.

I8En el 4mbito de la generacién de mallas, el determinante se define como el cociente entre los determinantes
minimo y maximo de la matriz Jacobiana de cada punto que define una celda de la malla [51]
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Fig. 3.5: Malla axisimétrica llama D de Sandia

3.9.3. Condiciones de borde e iniciales

Las condiciones de borde e iniciales para la velocidad, presion y temperatura se imponen de
conformidad con lo expuesto en [45]. Las respectivas condiciones para las variables asociadas al
modelo de turbulencia (energia cinética turbulenta y su disipacion) se calculan en términos de la
intensidad de la turbulencia (/;) y la longitud caracteristica (L, ), para llevar a cabo esto se utilizan
las correlaciones mostradas en la Ec. 3.98 [12]:

I, =0.16Re™"" &= C/'EPI™!
3 (3.98)
3 (UL)? 1=0.07L,

Las longitudes caracteristicas de las entradas del combustible, los gases del piloto y el oxidante
(aire), se definen de la siguiente manera: combustible, el didmetro de la boquilla de su ingreso
(d;); gases del piloto, la diferencia de didmetros (d, — d;) (Fig. 3.3a) y para el oxidante la longitud
lateral (/) de la seccién del tinel. Nétese que (d, — d;) y (I) son respectivamente, el didmetro
hidrdulico del anillo a través del cual ingresan los gases del piloto y el didmetro hidrdulico de la
seccion transversal del tdnel.

k::

Utilizando la ley de Sutherland se determina el coeficiente de viscosidad para la temperatura
de cada gas en la entrada y con estos datos se calcula el nimero de Reynolds. Finalmente, se
aplican las correlaciones de la Ec. 3.98 para determinar valores iniciales para las ecuaciones de
conservacion de la energia turbulenta y su disipacion. En lo que respecta a las condiciones de borde
para la fraccién de masa de cada especie Y, estas se fijan de acuerdo a lo mostrado en la Tab. 3.3.
Las condiciones de borde aplicadas a los diferentes campos en cada uno de los contornos del
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dominio se pueden observar en la Tab. 3.4, De acuerdo a lo mostrado en la Tab. 3.4, en el limite
exterior se aplica condiciéon de cero gradiente, esta condicién de borde se considera apropiada
puesto que en este caso el flujo no estd delimitado en ese borde por ningin contorno solido, y
se ha verificado numéricamente que cuando el flujo se aproxima a condiciones estacionarias, el
limite exterior se comporta como una linea de corriente paralela al eje de simetria del flujo y su
velocidad se mantiene cercana al valor de la velocidad de ingreso de la corriente de aire 0.9m/s.
Esto convalida la hipétesis de free-jet axisimétrico propuesta.

Us | =] | plPal [ TIK] | Y[-)| L[] | 1w
Combustible 49.6 zG 291 fV ] 0.04553 | 0.000504
Aire 0.9 zG 294 fvV ] 0.07495 0.021
Piloto 114 zG 1880 | fV | 0.06030 | 0.000777
Limite Exterior zG zG zG zG zG zG
Salida zG 100615 | zG zG zG zG

Tabla 3.4: Condiciones de borde llama D de Sandia

Es imperativo seleccionar de forma apropiada tanto las condiciones de borde como las iniciales
para las variables asociadas al modelo de turbulencia, debido a que éstas tienen un fuerte impacto
en la estabilidad del proceso de calculo y la precision de los resultados. No sobra mencionar que,
a pesar de que las correlaciones mostradas anteriormente (Ec. 3.98) fueron determinadas para
patrones de flujo que no incluyen fendmenos quimicos, éstas han mostrado proporcionar buenos
resultados cuando son utilizadas para flujos reactivos, por lo tanto para son utilizadas aqui para
inicializar los campos asociados al modelo de turbulencia.

El método numérico a utilizar es inherentemente inestacionario, por lo tanto, es necesario im-
poner condiciones iniciales. Dichas condiciones iniciales se toman de [45] y son:

u(0) =0m/s  T(0) =300 K p(0) = 94.536 Kpa
(3.99)
Y, (0) =0.77 Yo,(0) = 0.23 Y (0) =0

Noétese que de todas las especies involucradas, inicamente para el oxigeno y el nitrogeno se im-
ponen condiciones iniciales, esto equivale a suponer que inicialmente el dominio computacional
contiene sdlo aire, lo cual estd acorde con la fisica del problema. Las condiciones iniciales para
£(0) y £(0) se determinan en funcién de la intensidad turbulenta (/;) y longitud caracteristica de la
turbulencia (eddy length scale) () que fueron mostradas en la Tab. 3.4 para el flujo de aire.

3.9.4. Seleccion de los esquemas de discretizacion y algoritmos de solucion

Los esquemas de discretizacion, para cada término de las ecuaciones de transporte, y los al-
goritmos de solucidn para los sistemas de ecuaciones producto de la discretizacion se seleccionan
de acuerdo a lo expuesto en las Seccion.2.4, Seccion.2.5, Seccion.B.0.10 y Seccion.B.0.11 del
Cap. 2. Los esquemas de discretizacion seleccionados son:

m grad(p|U) —gauss linear

19En 1a Tab. 3.4 las abreviaturas fV y zG corresponden respectivamente a la imposicién de condiciones de borde
del tipo Dirichlet (valor fijo) y Neumann (gradiente nulo).
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m div(philhs|Yk|k|epsilon,U) — gauss linearUpwind
celllimited gauss linear 1

m laplacian —+gauss linear
s ddt -+ SLTS phi rho 0.7

m interpolationSchemes — linear

Para discretizar todos los términos de las ecuaciones de transporte que involucran divergencias se
selecciond al esquema central upwinded, el cual de acuerdo a lo explicado en la Seccion.2.4.4
requiere la evaluacion del gradiente. Para evaluar los términos que gradientes se selecciona un es-
quema que limita el mismo de acuerdo a lo expuesto en la Seccion.2.4.7, de esta forma, dados los
fuertes efectos convectivos se garantiza estabilidad y ademas,que la solucion se mantenga acotada
dentro de rangos fisicamente posibles. Los términos que involucran laplacianos se discretizan uti-
lizando el esquema centrado sin aplicar ningtn tipo de correccion de ortogonalidad debido a que
en la etapa de chequeo de la malla no se determiné fuera necesario.

Aunque se busca la solucidn estacionaria, se utiliza un solver disefiado para obtener soluciones
inestacionarias, con el fin de acelerar la convergencia hacia el estado estacionario se utiliza la
técnica del paso de tiempo local estabilizado (SLTS), ésta permite avanzar temporalmente con la
mdxima tasa de avance permitida en cada celda *°. De esta forma, los pasos de tiempo pueden
variar de un punto a otro, con lo que la convergencia de la solucién depende tnicamente de las
zonas que presentan escalas temporales con mayor magnitud [53, 54]. El esquema de avance en el
tiempo implementado en openFoam ™ junto con la técnica SLTS corresponde ya sea al esquema
de Euler implicito o explicito (Seccion.2.4.8), lo cual dependerd de si al aplicar el operador de
discretizacion temporal éste se especifica como fvm: : ddt o fvc: :ddt.

La seleccion de los algoritmos de solucion para los sistemas de ecuaciones provenientes de la
discretizacion se realiza siguiendo los lineamientos expuestos en las Seccion. 2.5y Seccion. B.0.11,
por lo tanto, para solucionar el sistema asociado a la ecuacién de la presién (necesario por la
aplicacion del algoritmo PISO) se elige el método del gradiente conjugado (PCG) en conjunto con
el precondicionador de Cholesky incompleto en funcion de que la matriz resultante en este caso
es simétrica. Por otro lado, para los sistemas de ecuaciones resultado de la discretizacion de las
ecuaciones de momento, especies, entalpia sensible, energia cinética turbulenta y su disipacion, se
selecciona el método del gradiente biconjugado precondicionado (PBiCG) con el precondicionador
del tipo factorizacién LU incompleta (DILU) debido a que, en general, las matrices resultantes de
ecuaciones del tipo conveccion/difusion no resultan ser simétricas. En ambos casos como criterio
de convergencia se fija una tolerancia de 107°. En lo que respecta al algoritmo de acoplamiento
PISO se aplican tinicamente dos pasos de correccion.

3.10. Resultados

Una vez construida la malla, determinadas las condiciones de borde e iniciales y definidos los
archivos de entrada para la seleccion de los esquemas de discretizacidn, algoritmos de solucion,
modelos termofisico y de turbulencia, se procede a correr un caso para cada uno de los modelos
quimicos:

20Téngase en cuenta que las ODEs de las reacciones quimicas se resuelven de forma independiente y los tiempos
fluidodindmicos son mayores que los quimicos.
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BuiPhan (BP)

Westbrook y Dryer (WD)

Westbrook y Dryer Modificado (WDM)

Jones and Lindstedt (JL)

Dado los requerimientos computaciones, las simulaciones se desarrollan empleando alguno de los
tres clusters disponibles (seleccionando el mismo en funcién de la disponibilidad):

» Cluster Mendieta del Centro de Computacion de Alto Desempefio (CCAD) de la UNC.
» Cluster SeCyT del Centro de Computaciéon de Alto Desempeiio (CCAD) de la UNC.

m Cluster Piluso del Datacenter del CONICET Rosario.

Para las corridas en paralelo se hace uso de la técnica de descomposicion de dominio, utilizando
el método de descomposicion simple [52]. Se utiliza el objeto adjustTimeStep de la clase
Time, el cual proporciona la posibilidad de imponer un nimero de Courant méximo (en este caso
se fija C'o < 0.25), luego en funcion de éste y dimensiones caracteristicas de la malla se ajusta
dindmicamente el paso de tiempo fluidodindmico.

En la simulacion dos tiempos de ejecucion deben ser considerados como indicativos del costo
computacional: primero, el tiempo computacional medio necesario para resolver las ODEs aso-
ciadas a las reacciones quimicas, mas el tiempo medio requerido para resolver las ecuaciones de
transporte; segundo, el tiempo estimado para alcanzar la condicion estacionaria.

Para el C'o fijado, en la tabla Tab. 3.5 se registra el tiempo computacional empleando 8 proce-
sadores en el cluster respectivo con una malla con NC' ~ 40000.

Modelo Quimico | Tiempo de Cémputo
BP (secyt) 11283 s
WD (mendieta) 17625 s
WDM (mendieta) 20698 s
JL (piluso) 36197 s
Tabla 3.5: Tiempos de computo combustion CH, : Air para cada modelo cinético

(BP,WD.WDM,JL)

A continuacion se presentan resultados obtenidos para cada una de las simulaciones, se pre-
sentan los perfiles de temperatura y especies mas relevantes de acuerdo a cada modelo cinético.

En la Fig. 3.7 se muestran distribuciones de temperaturas para cada modelo cinético en z =
[0.15,0.30,0.45] para t = 0.5 s junto con los contornos respectivos, se puede observar que los
contornos en la cercania del eje de simetria indican que la llama se cierra y delimitan la geometria
de la misma, de forma andloga, se observa un aumento de temperatura desde el eje de simetria
en la direccion radial. En la Tab. 3.6 se muestran las miximas temperaturas para las estaciones
establecidas posteriormente, se aprecia que en general para cada valor de x todos los modelos
describen valores comparables y al igual que los perfiles transversales mostrados en Fig. 3.7 des-
criben tendencias muy afines. En particular, en la zona mas alejada de la influencia del piloto y de
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la inyeccion de la mezcla, el modelo JL se desvia por casi de 100 K con respecto al valor medio
(1627.37 K) registrado por los otros modelos. En la zona préxima al ingreso (z = 0.15m) (al
igual que en la region intermedia (z = 0.3 m)) la mayor desviacion corresponde a la calculada con
el modelo BP.

Modelo cinético | max(7")(z = 0.15m) | max(7T")(z = 0.3m) | max(T")(x = 0.45m)
BP 2213.06 K 2263.67 K 1643.58 K
WD 2121.16 K 2205.9 K 1619.98 K
WDM 2082.86 K 214721 K 1618.55 K
JL 214815 K 2166.42 K 1719.25 K
Tabla 3.6: Maxima temperatura en = = [0.15,0.3,0.45] m para cada modelo cinético
(BPWD.WDM,JL)

Como fue indicado en la Seccion.3.9, se selecciond la llama D de Sandia Labs puesto que
cuentan con datos experimentales para comparar con los resultados obtenidos en la simulacion.
Los datos experimentales (distribuciones de las especies y temperatura) corresponden a mediciones
efectuadas utilizando una combinacién de las técnicas Raman Scattering y Rayleigh Scattering”'.
Estas técnicas de medicion presentan la ventaja de evitar inconsistencias asociadas con la compa-
racion de resultados promediados segin Favre con mediciones realizadas considerando promedios
segliin Reynolds [45]. En consecuencia directa a los datos experimentales disponibles, la llama D
de Sandia se puede considerar como un caso testigo en lo que respecta a estudiar el impacto de
las hipétesis realizadas para cerrar los términos asociados a la difusion turbulenta y al modelado
de la cinética quimica considerado [56]. Notese que en este caso no se requiere de ninguna zona
de recirculacion a fin de estabilizar la llama, dicha estabilidad proviene del modelo de reactivo
empleado para la oxidacion del combustible.

2ILas técnicas de dispersién de Raman y Rayleigh, aprovechan los fenémenos de la dispersion ineldstica y eldstica
de la luz en particulas para realizar mediciones de las diferentes variables de interés en un medio fluido. En particular,
la técnica de la dispersiéon de de Raman presenta ventajas en la medicién del campo de temperatura [55].
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Fig. 3.7: Distribuciones de temperatura sobre el dominio (modelos cinéticos: WDM y JL)

Se observa en la figura Fig. 3.7 como para cada uno de los modelos de reaccion utilizados se
obtiene una distribucién de temperatura similar, no obstante, los modelos JL y WD2 describen una
mejor tendencia a los datos experimentales en la zona de mayor actividad quimica 10 < z/r < 50.
Para x/r > 50 el modelo BP reproduce con mayor fidelidad el comportamiento experimental, en
la misma zona la prediccion méas pobre es la ofrecida por el modelo JL.

En la Fig. 3.8 se comparan las distribuciones de las fracciones madsicas de las especies cal-
culadas sobre la linea de simetria en la direccion axial con los respectivos datos experimentales.
Se puede observar que los datos obtenidos con la simulacién numérica presentan una tendencia
correcta, no obstante, cuando se consideran por separado las diferentes especies, las prediccio-
nes numéricas muestran significativas diferencias cualitativas, particularmente en la zona donde se
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produce la mayor actividad quimica.
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Fig. 3.8: Distribucion de las especies sobre el eje de simetria

En la Fig. 3.8.a se observa que cuando z/r ~ 45, el CH, se ha consumido casi por completo y
la temperatura alcanza su valor maximo (ver Fig. 3.10), este valor de x /7 puede interpretarse como
el fin de la zona de reaccién. Los productos de la combustiéon (COy y HyO) luego de alcanzar sus
maximos valores al final de la zona reactiva, se difunden en la direccion radial del flujo mezclando-
se con el aire proveniente del tinel de viento y como es de esperar, sus fracciones masicas decaen
a medida que la distancia en la direccion axial se incrementa.

La Fig. 3.8.b muestra el comportamiento de la fraccién de masa del oxigeno, se observa que
en el intervalo 25 < x/r < 45, el consumo de O, ha sido practicamente total, mientras que en
el intervalo 0 < x/r < 25 describe un proceso simultineo de suministro y consumo. Cuando
x/r > 45, la formacién de oxigeno aumenta en la direccién axial como consecuencia de que el
O, proveniente del flujo del tinel de viento se difunde hacia el eje de simetria y se mezcla con los
productos de la combustion.

La mejor descripcion de la produccién de COs en el intervalo (25 < z/r < 50) es proporcio-
nada por el modelo WD. En cuanto al comportamiento del H,O, éste guarda correlacion con el de
COa, lo cual es de esperar.
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Fig. 3.9: Distribuciones de Hy y CO sobre el eje de simetria (modelos WD-WDM y JL).

La Fig. 3.9 muestra las distribuciones de Hy y CO obtenidas con los modelos WD-WDM y

JL, para ambas especies la mejor aproximacion al valor maximo experimental se obtienen con el
modelo WDM vy las mas deficiente con el modelo JL.

En el intervalo (20 < z/r < 50) puede identificarse como la zona de mayor actividad quimica,
pero también es la region que muestra las mayores discrepancias entre los resultados de la simu-
laciones y las mediciones experimentales para las fracciones masicas de COy ,05 y HoO. A la
temperatura tipica de la combustién de hidrocarburos (~ 2000), significativas cantidades de Hy y

CO coexisten en equilibrio con cantidades de CO, y H5O, esto reduce el calor de reaccién y por
lo tanto la temperatura de la llama.

En la Fig. 3.10 se presentan los resultados numéricos para la distribucién de temperatura sobre
el eje de simetria junto con los datos experimentales. El pico de temperatura medido es de 1945 K.
Los picos medidos junto al porcentaje de error con respecto al dato experimental se pueden ver en
la Tab. 3.7

Modelo Quimico | max(T") | %E
BP 22823 K | 17.34

WD 2230.3 K | 14.66
WDM 2160.2 K | 11.40

JL 2166.8 K | 11.06

Tabla 3.7: Pico de temperatura en la linea central para cada modelo cinético

De la Tab. 3.7 es claro que la mejor prediccion del pico de temperatura en la linea central la
ofrece el modelo JL, sin embargo este resultado no es concluyente de las capacidades de dicho
modelo dadas las falencias que éste muestra para x/r > 50 (ademds de las deficientes prediccio-
nes del mondxido de carbono y el hidrégeno). Por otro lado, el modelo WDM predice un valor
préximo al dado por el JL y ademds presenta un mejor comportamiento para x/r > 50. En cuanto
a la ubicacidn del pico de temperatura, todos los modelos, con excepcion del BP, lo predicen alre-
dedor de =/r ~ 47, mientras el dato experimental lo ubica en x/r ~ 45. En la regién contigua al
pico de temperatura, se observa una mejor concordancia respecto al decremento de la temperatura
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Fig. 3.10: Distribuciones de temperatura sobre el eje de simetria.

en la direccion del flujo, mostrando las mayores falencias el modelo JL seguido por los WD y
WDM, siendo el modelo BP el que mejor la describe. Las mayores discrepancias entre prediccio-
nes y experimentos corresponden a la zona previamente identificada como la de mayor actividad
quimica.

Las comparaciones efectuadas entre los resultados de las simulaciones y mediciones experi-
mentales, fundamenta la siguiente pregunta: ;Por qué en la zona en donde se produce la mayor ac-
tividad quimica y la correspondiente liberacion de calor se presentan las mayores diferencias?. La
respuesta a esta pregunta no es trivial, ya que dichas discrepancias pueden deberse a las hipotesis
y consecuentes simplificaciones que se realizan en cada modelo quimico, por ejemplo al agregar
un paso adicional de oxidacion del Hy al modelo WD, se observa una mejora en la prediccion
de la formacién de agua, pero afecta de forma negativa al comportamiento de la produccién de
CO, (Fig. 3.8.d). Las discrepancias encontradas pueden deberse al modelo quimico [56], tam-
bién se debe considerar a las hipdtesis hechas para cerrar las ecuaciones de transporte turbulento
[20]. Ademds segin expresan algunos investigadores, pueden ser magnificadas por la carencia de
un modelo que tenga en cuenta las pérdidas energéticas por radiacién [57]. Para responder es-
tas preguntas se requieren nuevas simulaciones numéricas enfocadas a superar el nivel actual de
las aproximaciones realizadas en cada una de las posibles causas citadas, el modelo quimico, las
hipdtesis sobre transporte turbulento y el modelado apropiado del flujo radiativo.

La necesidad de utilizar un modelo quimico mds detallado se justifica con los resultados de
Christ [40] con una reaccién global y un conjunto de 53 especies y 325 reacciones elementales
GRI-model). No obstante los resultados presentados demuestran las capacidades y versatilidad que
ofrece la plataforma numérica ofrecida por openFoam ™ para tratar flujos quimicamente activos
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de manera eficiente y confiable.

Con respecto a la convergencia del cdlculo, en la Fig. 3.11 se puede observar las evoluciones
de los residuos correspondientes a las fracciones de masa del oxigeno, el agua, la presion y la
temperatura para los modelos BP y JL. En dicha figura se observa que se logra satisfacer el criterio
de convergencia impuesto previamente en una tolerancia de 107°.
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Capitulo 4

Aplicaciones al flujo supersonico

Introduccion

En el Cap. 3 se abord6 el problema de la combustion difusiva turbulenta a baja velocidad.
Alli se mostré que las librerfas ofrecidas por openFoam ™ cuentan con las herramientas para im-
plementar de manera eficiente solvers que acoplan los efectos quimicos con el proceso fluido-
dindmico. La idea bésica de los métodos basados en presion, es combinar la ecuacién de con-
tinuidad junto con las de momento para derivar una ecuacion para la presién [1, 2] y emplear
distintas ecuaciones' para desarrollar etapas de prediccién-correccién. Estos algoritmos desarro-
llados en primera instancia para aplicaciones en flujos incompresibles, han sido extendidos a flujos
compresibles [1, 3]. Sin embargo, dichos métodos tienden por si solos a proporcionar una pobre
resolucion de las discontinuidades presentes en el campo de flujo [4] e inevitablemente se ha re-
caido en combinar esquemas desarrollados para métodos basados en densidad generando técnicas
hibridas [3, 5, 6]. Por otra parte, la técnica PISO para ser aplicable en un arreglo de malla colo-
cada requiere de la interpolacion Rhie-Chow (ver Seccion.2.7.1) en el computo de la presion, no
obstante, al aplicar dicho algoritmo a flujos con altas velocidades a medida que M >> 1y ante la
presencia de fuertes gradientes de presion ésta correccion tiende a fallar [5]. En vista de lo ante-
rior, en lo que sigue se exploran técnicas basadas en densidad implementadas utilizando diferentes
estructuras de datos disponibles en openFoam ™ | con la finalidad de evaluar su comportamiento
para tratar problemas tipicos de la aerodindmica supersénica.

Los métodos basados en densidad se basan en considerar que la ecuacion de continuidad con-
tiene la derivada temporal de la densidad, debido a que la densidad es una variable independiente,
ésta se puede utilizar para calcular la presion a través de la ecuacion de estado y el acoplamiento
entre la evolucién temporal de la densidad y la presion es tenido en cuenta en las ecuaciones de
momento [7]. Tradicionalmente los métodos basados en densidad son preferidos al abordar flujos
con altas velocidades, ya que estos capturan con mayor precision las diferentes ondas presentes en
el campo de flujo. [7-10].

A continuacidn se presentan una breve introduccién al patrén de flujo, sus caracteristicas mas
importantes y las ecuaciones de gobierno en forma genérica. También se describe la forma que
adoptan estas ecuaciones para su empleo en cada uno de los solvers utilizados, las técnicas aplica-
das, su implementacién numérica y la organizacion de cada uno de los casos de prueba junto con

'Debido a que en cada etapa se utilizan distintas expresiones de correccién, el método resulta ser no iterativo



104

4. Aplicaciones al flujo supersonico

las respectivas soluciones obtenidas.

Se desprecian los efectos de la viscosidad y transferencia de calor, en consecuencia se resuelven
las ecuaciones de Euler. Para la validacion de los solvers se eligen casos de prueba que cuenten
con soluciones analiticas y/o datos experimentales. Los casos que se consideran son: flujo sobre

un cuerpo romo (2D y axisimétrico), un perfil doble cufia y una toma de aire.

Nomenclatura

Abreviaturas
AUSM
CFL

EDPs

FDS

FVS
HLLC
HLLC
MinMod
KT

KNP
PISO
vanLeer
vanAlbada
zG

Alfabeto latino

SR TFIESTS C Eoe 0Q0S

.Q"CS*"O

Advection upstream splitting method
Condicion de Courant—Friedrichs—Lewy
Ecuaciones en derivadas parciales

Flux difference splitting (fluctuation splitting)
Flux vector splitting

Harten, van Leer

Harten, van Leer, contact

Funcién limitadora MinMod de Roe
Esquema de Kurganov—Tadmor

Esquema de Kurganov—Noelle—Petrova
Pressure implicit with splitting of operators
Funcién limitadora de van Leer

Funcién limitadora de van Albada
Gradiente Nulo

Velocidad del sonido

Calor especifico a presion constante
Numero de Courant

Calor especifico a volumen constante
Coeficiente de presion

Tensor de deformaciones

Energia total

Energia interna

Energia sensible

Flujo numérico

Vector de flujos numéricos

Flujos de presion

Flujos convectivo puro

Entalpia total

Entalpia sensible.

Left value

Autovectores izquierdos

Numero de Mach

Vector normal

Presion.

Presién de inicio algoritmo PISO
Vector que representa el flujo de calor por conduccién (difusion)



105

ol

N X
g

EPE R RN

Alfabeto griego

> =2
S+ »

DD > >0 ™
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Superindices

*

koK

3

)

Subindices

f
_l’_

Right value

Constante particular del gas
Autovectores derechos
Constante universal de los gases
Temperatura

Temperatura de referencia
Tiempo

Vector de variables conservativas
Velocidad de transporte
Volumen especifico

Velocidad contravariante
Volumen de la celda

Vector de variables caracteristicas
Peso molecular

Intensidad de la i-ésima onda
Angulo de ataque

Difusividad térmica efectiva
Funcién limitadora

Relacion de calores especificos
Cambio de entropia

Paso de tiempo fluidodindmico
Factor de estiramiento

Delta de Kronecker

Autovalor 1

Matriz de autovalores

Angulo de la onda de choque
Angulo de la cuiia

Densidad

Tensor de tensiones viscosas.
Compresibilidad

Paso de prediccion algoritmo PISO
Paso de correccion algoritmo PISO
Condiciones estdndar

Promedio de Reynolds

Fluctuacién

Promedio de Favre

Transpuesta

Valor en el paso de tiempo actual
Componentes de la diagonal
Componentes fuera de la diagonal

Valor evaluado en la cara
Flujo en la direccion positiva
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Operadores
dev(), ()"

Flujo en la direccion negativa

Parte desviadora
Doble contraccion

G'(e) Operador discreto que representa los flujos convectivos
y difusivos de energia

7 Promedio de Roe

[] Matriz

Tr Traza

A() 4 Operador divergencia discreto

| | Norma

RP Solucioén al problema de Riemann

Siji Operador discreto que representa los flujos convectivos

y difusivos de momento

4.1. Propiedades del régimen supersonico

El flujo compresible se puede definir como aquel en el cual la densidad del fluido no permanece
constante. Sin embargo, dicha definicién involucra un trasfondo mas elaborado en funcién de la
naturaleza de dichos cambios de densidad.

Cuando fue abordado el problema de la combustion difusiva (Cap. 3), se traté el flujo de un
fluido el cual experimentaba cambios de densidad como consecuencia de los fuertes gradientes de
temperatura asociados a la liberacion de energia producto de reacciones exotérmicas [11].

En flujos con altas velocidades los cambios en la densidad estdn relacionados con el estado
propio del fluido y los gradientes de presion que este experimenta. Por ejemplo, un liquido puede
experimentar altas velocidades sin presentar cambios significativos en su densidad, en contraste,
cuando un gas experimenta altas velocidades los gradientes de presiéon generan cambios significa-
tivos en la densidad del fluido [12].

Dado que los cambios en presiéon comprimen o expanden el gas, es de esperar que dichos
efectos alteren su temperatura. Esto se debe al acoplamiento que existe entre velocidad y presion
expresado en las ecuaciones de momento [13].

Sea un gas perfecto en el cual la velocidad molecular media y la energia interna sean funcién
unicamente de la temperatura. Supongase que dicho gas estd en reposo y es perturbado por un pulso
de presion; este pulso introduce una perturbacion u onda de tipo acustico, es decir, se propaga con

la velocidad del sonido (a = g—g = YRT ) . Siel gas estd en movimiento, la perturbacion continua

moviéndose con velocidad actstica relativa al gas en movimiento y por lo tanto, se puede plantear
una relacién entre la velocidad global (U) con que se mueve el fluido y la de la onda aciistica, que
se conoce como nimero de Mach (/). Por otro lado, si se considera la ecuaciéon de momento y
se determinan los 6rdenes de magnitud de sus diferentes términos, se observa que si se retienen
los de mayor orden (el término asociado la inercia del fluido y el gradiente de presidn), es decir,
UW(U) y p~'Vp. Considérese entonces un patrén de flujo con longitud caracteristica [y, velocidad
ugp, densidad pg, volumen especifico vy y velocidad del sonido cj. Los 6rdenes de magnitud de los
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términos retenidos son respectivamente UV:(U) ~ u2l; y p~'Vp ~ Ap(poly) ™!, donde Apes la
diferencia de presion, considerando las expresiones anteriores es posible concluir que:

Ap ~ poug 4.1)

A su vez, la velocidad del sonido se relaciona con los cambios en presion y velocidad a través de:

a2~ 4.2)

Utilizando las Ec. 4.1y Ec. 4.2 se obtiene:

A 2
SLLn (4.3)
Po Qg
A partir de la definicién del nimero de Mach (M = wa™1):
A A
BN NSV (4.4)
Vo Po

donde el primer término de Ec. 4.4 representa el cambio proporcional de un elemento de fluido
debido a los efectos compresibles. Este importante resultado indica que los cambios en volumen
experimentados por un elemento fluido son proporcionales al cuadrado del nimero de Mach del
flujo, de esta forma, el nimero de Mach resulta ser un nimero adimensional de gran importancia
en lo que respecta al estudio de flujos con altas velocidades.

Se considera un flujo con alta velocidad cuando M > 1, dentro de los flujos con altas veloci-
dades se distinguen diferentes regimenes (supersonico e hipersénico) aqui s6lo se considerard el
régimen supersonico. Un flujo se dice es supersonico cuando el nimero de Mach estd comprendi-
doentre 1 < M < 57%.Si M > 5 se dice que el flujo es hipersénico. En un flujo hipersénico las
hipodtesis de gas perfecto pueden ser no aplicables y se deben tener en cuenta efectos adicionales
[14].

Las ecuaciones de Euler admiten tres tipos de discontinuidades: choque, discontinuidad de
contacto y linea de deslizamiento”’, ésta dltima exclusiva de flujos bidimensionales y tridimensio-
nales. A partir de las ecuaciones de conservaciéon de masa, momento y energia es posible definir
las condiciones de Rankine-Hugoniot, las cuales se resumen a continuacion [8, 10, 15, 16] :

p1 (U1 — wy) = pa (Uz — Uy) (4.5a)
pruy (U — ) + p1 = paus (Us — Uy) + Po (4.5b)
p1E1 (ur — wy) + prus = poFEs (ug — wy) + Datis (4.5¢)

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

3También denominada en la bibliograffa inglesa como vortex sheet, slip line, contact surface



108 4. Aplicaciones al flujo supersonico

donde u,, es la velocidad de la onda, u; y uy son las velocidades a la izquierda y a la derecha
de la onda respectivamente. Dependiendo de la geometria o de los cambios en presion, dentro del
régimen supersonico pueden aparecer los siguientes tipos de ondas, donde las discontinuas (cho-
ques y discontinuidad de contacto) son contempladas por las condiciones de Rankine-Hugoniot
(Ec. 4.5a,Ec. 4.5by Ec. 4.5¢):

= Discontinuidad de contacto’

Las discontinuidades de contacto pueden ser normales o paralelas a la direccion del flujo. Si
son normales se verifica que la presion y la velocidad son continuas a través de las mismas
(situacion tipica de problemas 1D) lo cual se satisface con las condiciones expresadas por
Ec. 4.5ay Ec. 4.5b respectivamente:

U1 = Ug
P1 = D2

Los cambios en la densidad y temperatura producen un salto de entropia. Si las disconti-
nuidades son paralelas a la direccion local del flujo, la presién es continua a través de las
mismas pero la velocidad no lo es, este tipo de discontinuidad de contacto se denomina su-
perficie de deslizamiento. Nuevamente los cambios en densidad y temperatura definen el
correspondiente salto de entropia.

= Ondas de choque rectas

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

densidad y temperatura aumentan. A través de la onda se verifica un aumento de entropia
(As > 0).

Este tipo de ondas también se verifican a través de las condiciones de Rankine-Hugoniot, tal
como fue mencionado existe una discontinuidad en velocidad (u; # us), por lo que en el
caso unidimensional existen dos posibilidades: un choque que se desplaza hacia la izquierda
(u1 > uy), para el cual la onda se mueve hacia la izquierda con respeto a un marco de
referencia que se mueve a u; y por otro lado, cuando (u; < wu,) el frente se movera hacia
la derecha. Para cada configuracién aparece una familia de soluciones, para la configuracion
(u; > w,) quedard definida en funcién de la relacion de presiones a través del choque
(p2/p1) para uy y a; dadas. De forma similar aparece otra familia para (u; < ).

= Ondas de choque oblicuas o conicas

Cuando la fuente perturbadora se mueve con velocidad superior a la del sonido del medio,
se genera una onda de choque envolvente de las ondas sucesivas producidas por la fuente.
Dicha envolvente puede ser conica si la perturbacion es 3D u oblicua si es 2D. Obviamente
estas envolventes delimitan la zona de influencia al fijar los limites hasta donde llegan las
perturbaciones. Este tipo de ondas también son conocidas como discontinuidades y a través
de las mismas la velocidad del flujo disminuye mientras la presion, densidad, temperatura
y entropia aumentan. Las ondas o choques oblicuos, en particular, pueden ser débiles o
fuertes. Que sean fuertes o débiles depende, al menos parcialmente, de las condiciones de
contorno como la presion. Si la presion corriente abajo es suficientemente alta el choque
serd fuerte. No obstante, cuando un choque oblicuo fuerte se aproxima a una superficie
solida éste experimenta una transicion hacia un choque normal.

“También conocida como onda de entropia
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= Abanicos de expansion A diferencia de los choques, en los cuales las sucesivas ondas de
Mach convergen, en la expansion sucede lo opuesto, las sucesivas ondas divergen [12]. Los
abanicos de expansion estan formados por la sucesién de dichas ondas y corresponden a una
zona continua en el campo de flujo, a través de la cual la velocidad aumenta de forma conti-
nua, mientras que la presion, densidad y temperatura disminuyen. El abanico de expansion
es un proceso isentropico, por lo que las propiedades de estancamiento son conservadas [13].

Cabe mencionar que los choques y expansiones se asocian a campos caracteristicos genui-
namente no lineales y lo que determina que tenga lugar una expansion es la divergencia de las
caracteristicas. Por otro lado, si las ondas de Mach convergen tendrd lugar un choque. Las dis-
continuidades de contacto corresponden a campos linealmente degenerados sobre los cuales las
caracteristicas son paralelas . Las ondas y discontinuidades descritas aparecen como soluciones
tipicas de las ecuaciones de Euler y por ende aqui se hace una breve referencia para dar contex-
to a las soluciones de los problemas que seran abordados. Para descripciones mas detalladas se
sugieren las referencias [10, 12, 15, 17-20]

4.2. Ecuaciones de transporte y modelo termofisico

En esta seccion se presentan las ecuaciones de transporte a ser solucionadas. Nétese que la
ecuacion de la energia se escribe en términos de la energia interna y la energia total.

1. Ecuacién de continuidad o conservacion de la masa

dp B
5tV (pU) =0 4.7)

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

% (pU) + V(pUU) = -Vp + V- (4.8)

donde p es la densidad, U la velocidad del fluido, p la presién y T el tensor de tensiones
viscosas. Dicho tensor de tensiones utilizando la hipétesis de Boussinesq puede ser escrito
como

T = 2pdev (D) 4.9)

En Ec. 4.9, 11 es el coeficiente de viscosidad dindmica, D = %[VU + (VU)T] es el tensor
velocidad de deformaciones y dev(D) = D — 3 Tr(D)Z es la parte desviadora de dicho
tensor con Z el tensor unitario.

3. Ecuacion de la energia en términos de la energia total (£) y sensible (e;).

O (pB) + V- [U(E)] + V- + V- (6T - 1)U] = 0 .10
9 (pe) + V- [U(pe)] + V- a + (b ~ )V - U =0 @.11)

SEl campo caracteristico asociado a \; serd genuinamente no lineal si: V();-)R,; # 0y linealmente degenerado
siVINOR; =0
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Enla Ec. 4.10y Ec. 4.11 la energia sensible y total estan dadas por:

T
ey =hy — L = / C,dT — RTy/W (4.12)
p To
1
E=c,+5U-U (4.13)

donde h; es la entalpia sensible (hs = f;; deT>.

De acuerdo a lo anterior, la energia sensible resulta relacionada con el flujo de energia total de la
siguiente forma:

ey = {@ — 1U . U} 4.14)
p 2

En cuanto al modelo termofisico, se supone que el gas es aire el cual se asume como una mezcla
congelada (frozen mixture) que se comporta como un gas caldrico perfecto. Por lo tanto C,,, C), y
~ adoptan los siguientes valores:

J
= 1004.5 —— 4.15
C, =100 5KgK (4.15)
C —7175L (4.16)
v T KgK '

(4.17)

Para determinar la temperatura se utiliza nuevamente el proceso iterativo descrito al final de la
Seccion.3.2.2, en este caso con F(t) = e, y 4 = C,.

Por altimo, la presion queda definida segtn la ecuacion de estado de los gases perfectos

(4.18)

Es de hacer notar que sonicFoam cuenta con la opcion de simular campos de flujo turbu-
lentos y al igual que en el Cap. 3, se utilizan los promedios de Favre para formular las ecuaciones
promediadas.

m Conservacion de la masa

% v (70) =0 (4.19)
= Conservacion del momento
% (ﬁﬁ) V. (pfj‘ﬁ) e (ﬁ) — _Vp (4.20)

el operador G es idéntico al descrito en la Seccion.3.2.3.
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= Ecuacion de la energia sensible

0

o (p8) + V- (ﬁfje:) V(g V-8) +pV-U =0 421)

aqui también se emplea la difusividad efectiva la cual se introdujo en la Seccion.3.2.2.

Noétese que en la ecuacion de la energia sensible se han ignorado los términos asociados con el
calentamiento debido a efectos viscosos moleculares.

4.3. Técnicas de solucion numérica

Las simulaciones a realizar se desarrollan utilizando diferentes técnicas numéricas aplicables
al régimen supersonico implementadas utilizando las estructuras de datos y herramientas ofrecidas
por openFoam ™

Las técnicas a utilizar corresponden a una implementacién de la extension del método PISO
para flujo compresible (solver sonicFoam ) [1], el solver rhoCentralFoam el cual es una
adaptacion de los esquemas centrados de Kurganov y Tadmor en mallas poliédricas no estructu-
radas [21-24] y los solvers de la libreria dbnsFoam la cual utiliza diferentes técnicas para la
construccion de los flujos numéricos, ya sea empleando solvers de Riemann o esquemas del tipo
Sflux vector splitting como el esquema Advection Upstream Splitting Method AUSM [25-27].

El objetivo de esta seccion es proporcionar una introduccion a dichas técnicas y su correspon-
diente implementacién en el 4mbito de openFoam ™ | para finalmente evaluar de las herramientas
disponibles, cudl resulta mds conveniente para la construccion de un solver capaz de simular pro-
cesos detonantes.

4.3.1. Forma conservativa de las ecuaciones de gobierno

Historicamente la forma diferencial ha sido preferida sobre la integral unicamente porque la
primera resulta ser mas compacta [ 1 0]. La forma integral y la diferencial pueden ser intercambiadas
mediante el teorema de la divergencia, sin embargo, para los fines de esta seccion se utiliza la
formulacién diferencial.

Las ecuaciones de gobierno introducidas en la Seccion.4.2 se dice que se encuentran expresadas
en forma conservativa, si se verifica que estdn escritas en la forma:

ou
Fn +VF,.=s 4.22)

donde u es el vector de variables conservativas, F.. el vector de flujos convectivos® y s el vector de
términos fuentes. Para las ecuaciones de Euler no reactivas, el vector de variables conservativas y
el vector de flujos resultan:

®Nétese que aqui se incluye en la definicién de los flujos convectivos a la presién, no obstante esta no es parte
formal de dichos flujos
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u = [ppU, pUs pUs pE]" (4.23)

pVe
pU Ve +mp
F.=| pUy V. + nsp (4.24)
pUs V. + nsp
pHV,

donde U; representan los componentes del vector velocidad U, H = E + p~'p la entalpia total, p
la presion y V, la velocidad contravariante, dada por:

Vo.=U-n (4.25)

donde a su vez i = (ny,n9,n3)" es el vector normal a la superficie del volumen de control.

4.3.2. Métodos conservativos, el teorema de Lax-Wendroff y la condicion de
Entropia

Los métodos numéricos utilizados para resolver problemas que involucran campos de flujo
en los cuales hay discontinuidades deben contar con caracteristicas especificas que garanticen el
tratamiento apropiado de las mismas. Desde el punto de vista de la formulacién matemadtica, los
métodos que no utilizan variables conservativas fallan en las proximidades de los choques, incluso
llegando a no converger [8].

Por su parte el teorema de Lax-Wendroff establece que un método conservativo si converge,
converger4 a la solucién débil del problema [28]". El teorema de Lax-Wendroff resulta ttil debido
a que garantiza que se puede tener confianza en la solucion obtenida, si la misma para una grilla lo
suficientemente fina describe apropiadamente a las discontinuidades y ademas resulta razonable,
de esta forma, se puede decir que la solucién conseguida es una buena aproximacion a alguna
solucién débil del problema bajo estudio [30].

Al definir las condiciones de Rankine-Hugoniot no se tiene en cuenta informacion alguna de
las caracteristicas, asi, una solucién como un choque expansivo es admisible. No obstante, a través
de un choque se espera que las caracteristicas converjan y no emanen, sin embargo, un choque
expansivo resulta ser una solucién débil admisible desde el punto de vista matematico pero carente
de significado fisico [30]. Por lo tanto, se hacen necesarias condiciones adicionales para de alguna
forma garantizar que la solucién computada resulte ser valida fisicamente, estas condiciones se
conocen como condiciones de admisibilidad o condiciones de entropia. La segunda ley de la
termodindmica impone que la entropia de las soluciones obtenidas no debe decaer con el tiempo
[30], por lo tanto, a través de un choque la entropia debe aumentar y en consecuencia un choque ex-
pansivo es inadmisible. La anterior discusion pretende dejar claro que el teorema de Lax-Wendroff,
si bien garantiza la convergencia a una solucién débil, no indica que la misma sea vélida desde el
punto de vista fisico, entonces es necesario que la solucion obtenida también respete la condicion
de entropia.

"La solucién débil (también conocida como solucién generalizada) se puede definir de forma sucinta como aquella
funcién u que satisface a la EDP pero que admite discontinuidades y, por lo tanto, algunas derivadas de la EDP pueden
ser sélo satisfechas parcialmente, para una discusién mas profunda de esté tpico se recomienda [29]
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Un método numérico conservativo serd aquel que se pueda escribir en la forma:

At
=l — — [Fiyi0 — Fie 4.26
wtt = 8 (P - F @20
donde Fii1/2 = Fit1/2 (Wimyy, ..., Wi—gy,) es el flujo numérico, el cual resulta ser una apropiada

aproximacién al flujo convectivo F,.° de la Ec. 4.22 y I;/lr son dos enteros que identifican a las
celdas de computo divididas por la interfaz. La eleccion particular de un flujo numérico da como
resultado un método conservativo particular, por ejemplo, los métodos basados en Riemann solvers
utilizan dichas herramientas para construir los flujos numéricos [30]. Un requisito fundamental del
flujo numérico, es la consistencia:

Froapp(v) = f(u) (4.27)

Lo cual quiere decir que si los argumentos del flujo numérico son iguales a v entonces cuando u =
v se recuperard el flujo fisico (ver Cap. 2). Es de resaltar que en general el método adoptara una
forma particular en funcién de cémo se determine el flujo numérico, ademds de acuerdo a que en
Fc. 426 uf™ = Q(u} ,, ul, u;, ), en la forma expresada aqui el método resulta ser explicito. A
continuacion se presenta una breve descripcion de los diferentes métodos utilizados en este trabajo,
sus principales caracteristica y detalles relevantes.

4.3.3. Métodos upwind

Cuando se resuelven las ecuaciones del flujo compresible en flujos donde los efectos de la
compresibilidad estdn asociados principalmente con la alta velocidad, la informacién se propaga
mediante las ondas presentes en el campo de flujo [30]. Si se considera que para la construccion
de un método numérico se utiliza un stencil o molécula computacional, la cual se define en fun-
cion de puntos sobre la grilla alrededor del de interés, entonces, disefar esquemas que detecten las
direcciones de propagacion y definan al esquema ponderando ésta informacion puede resultar en
una evaluacion mas precisa del flujo numérico. Considérese una onda unidimensional que viaja en
direccion positiva, para dicha configuracién el dominio de dependencia se encuentra a la izquierda
del frente de onda, por el contrario, si la onda viajase en direccién negativa, su dominio de de-
pendencia corresponderd a la zona a la derecha de la onda, es claro entonces que el dominio de
dependencia siempre estad en la regiéon upwind, por lo tanto, los métodos numéricos que emplean
stencils con mds informacion proveniente de dicha regién se denominan métodos upwind. Este
tipo de métodos resultan muy convenientes ya que tienen en cuenta trascendentes aspectos fisicos
y matemdticos en su construccion, y por lo general presentan buenas caracteristicas de estabili-
dad numérica [10]. Uno de los esquemas numéricos precursores de este tipo de métodos fue el
esquema CIR (Courant-Issacson-Rees), el cual haciendo uso de las ecuaciones de conservacion
escritas en forma cuasi-lineal (también conocida como forma caracteristica Seccion.4.3.4) discre-
tiza a las ecuaciones desacopladas de acuerdo a las velocidades de propagacién de cada una de
ellas, sin embargo, dicho esquema es no conservativo y por lo tanto no trata de forma correcta a
las discontinuidades [31].

Por lo tanto, utilizar métodos en los que se ponderan las direcciones de propagacion y ademads
se satisface la conservacion resulta ventajoso al momento de resolver problemas en campos de
flujo en los cuales existen discontinuidades. En esta seccion se exploran brevemente métodos con
estas caracteristicas que son relevantes a los fines de la presente tesis.

8En lo que sigue la nomenclatura adoptada no distinguird entre F y F, es decir, se usard F sin aclarar si se refiere
a un flujo numérico ya que esto quedara claro en funcién del contexto
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4.3.4. Técnicas flux difference splitting (FDS) - fluctuation splitting

Los métodos del tipo flux difference splitting o fluctuation splitting son una familia de métodos
que aparecen luego del esquema introducido por Godunov [32]. El esquema de Godunov, amplia-
mente conocido, puede ser descrito tomando como punto de partida a la Ec. 4.26, y proponiendo
para la evaluacion de los flujos:

Fic12 =RP (11?_1, uzn) (4.28a)
Fisrje = RP (ul,u}y)) (4.28b)

donde ‘R'P indica la solucion del problema de Riemann en la region definida por los argumentos y a
partir de dicha solucion se determinan los flujos numéricos. El esquema introducido por Godunov,
propone la solucion exacta al problema de Riemann, lo cual resulta excesivamente costoso cuando
se abordan problemas multidimensionales y mallas con considerables cantidades de puntos de
calculo [8, 30].

Estos métodos construyen el flujo numérico a partir del cambio que este experimenta en la
interfaz debido a las diferentes ondas presentes en el campo de flujo, esta interpretacion en funcién
de las ondas se deriva a partir del anélisis de los campos caracteristicos asociados a las ecuaciones
de transporte a resolver [25, 33].

Este tipo de enfoque ha sido denominado por algunos autores como algoritmo REA (Reconstruction-
Evolve-Averaging), debido a que involucra los siguientes pasos:

1. Reconstruccion
Se reconstruye una funcién polinémica u a partir de los valores medios u; sobre los puntos
nodales. El método original de Godunov utiliza una funcion constante definida a trozos [32]

=w Vo e {121} (4.29)

donde {z;_1,z; 1} define un celda computacional. Es de trascendental importancia hacer
notar que el orden del esquema empeorard o mejorard dependiendo de la reconstruccion
utilizada, asi, de acuerdo a lo mostrado en la Seccion.2.4.4 basta una reconstruccion lineal
para obtener segundo orden.

2. Evolucion o avance temporal
En este paso se supone que ya se han determinado los flujos numéricos a partir de los datos
reconstruidos. La construccion de los flujos sigue los siguientes lineamientos: dado que el
flujo en la interfaz es funcién de la variable de estado u; 118 posible definir el promedio
temporal en el intervalo At = ¢, — t,

"

1
¢ 2

N|=

tnt1
= (A1) / fal ) dt (4.30)
tn

la funcién u de Ec. 4.30 depende de ¢ y su forma funcional no es conocida, por lo tanto,
para evaluar esta integral se utiliza la funcién polinémica propuesta en la reconstruccion u;,
por ejemplo, si se considera al valor constante a trozos propuesto por Godunov, dado que la
solucién similar al problema de Riemann centrado en la interfaz es constante a lo largo de
las caracteristicas [30], si se busca la solucién a lo largo de (z —x;_; /2) /t = 0 se consigue el
valor reconstruido en n para i — % Si se usa la notacion establecida previamente que propone
la solucién al problema de Riemann

f(ﬁi—1/2> = f(RP (u;'zl? uf))
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dado que el valor promedio en la interfaz es constante en el intervalo de tiempo At, al evaluar
Ec. 4.30 se tiene:
Fiy = f(RP (u}y,u})) (4.31)

[ )
Una vez obtenidos los flujos numéricos se lleva a cabo el avance temporal, obteniendo
asfu"*!. Dicho avance se realiza utilizando el esquema conservativo definido porla Fc. 4.26.

. Promediado

En el paso anterior se obtuvo el valor asociado a los datos arrojados a partir de la variacion
dada por la funcién de reconstruccion, a partir de dichos datos se computa el valor promedio
en centroide de la celda u;, es decir:

2L
u'tt = Az! / T utdx (4.32)

1
2

La solucién al problema de Riemann en las ecuaciones de Euler involucra un sistema de tres
tipos de ondas: ondas de expansion, ondas de choque y discontinuidades de contacto. Los patrones
de ondas para un caso que no involucra vacio son [8]:

E-C-S
S-C-E
E-C-E
S-C-S

donde E se refiere a una expansion, C a una discontinuidad de contacto y S a una onda de choque.
Estas ondas estan asociadas a los autovalores \; de la matriz Jacobiana del sistema, y es de hacer
notar que la regién incognita entre los estados derecho e izquierdo (Ver Fig. 4.1), estd separada
siempre por la onda linealmente degenerada.

Partiendo de la forma conservativa de las ecuaciones de gobierno y en vista que el vector de
flujos F., es funcién de las variables conservativas F.(u) = [F.;(u), F.2(u), F,3(u)]", entonces,
es posible definir la matriz Jacobiana [A] y entonces escribir el sistema de ecuaciones en la forma
cuasi-lineal o caracteristica [8]:

M 4] Vu=s (433)
donde [A] = [A};, AZ;, A},]T con o
Ak = 2ok 4.34
“ ou, (4.34)
En 1981 Roe propone reemplazar el problema original por uno linealizado [25]:
ou <
St Uy Tu=s (4.35)

donde [A], L1es algin promedio adecuado de [A] funcién de u; y u;; 1, que ademads satisface las
siguientes condiciones :
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L. [A<uvu)]i+ = [A(u)]

1
2

2. [A];,, tiene un conjunto de autovalores reales tal que:

M << <A,

con el correspondiente conjunto de autovectores derechos R

Ri.Rs,... . R,

donde estos autovalores son linealmente independientes.

3. Fign—F; = [A]H%(uiﬂ - ;)

La condicion 1 asegura la consistencia, la segunda garantiza que el problema linealizado tendra so-
lucién y la tercera es la condicion suficiente para que el esquema sea conservativo, y por lo tanto,
que se resuelvan de forma apropiada las discontinuidades presentes en el campo de flujo. Otra in-
teresante propiedad del problema linealizado es que cuando interviene una unica onda el solver de
Riemann aproximado la reconoce de forma exacta [8, 31].

Uno de los solvers de Riemann aproximados mas populares y eficientes es el introducido por
Roe [25] y posteriormente simplificado por Roe y Pike [27], version que se encuentra implemen-
tada en openFoam ™ vy que serd presentada subsecuentemente. A continuacién se desarrolla un
breve resumen del método introducido por Roe debido a que la forma particular del flujo numérico
de este método resulta ttil para ilustrar de forma precisa la naturaleza de los métodos del tipo FDS.

u, Fup
uy, Ug

Fig. 4.1: Estructura de la solucion al problema de Riemann

Considérese el problema 1D:

ou < ou

- L 1— =0 4.36

5 T Al (4:36)
Si la matriz [A], ;1 es diagonalizable, entonces:

Aliys = [RIA[R] (4.37)

donde [R] es una matriz cuyas columnas son los autovectores derechos de [A]; +%°. Si se multiplica
ala Ec. 4.36 por la matriz de autovectores izquierdos se obtiene:

L2 (DA, 22 =

9Nétese que los autovectores izquierdos estdn dador por [L] = [R]

0 (4.38)

-1
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con lo que considerando [L] [A] = [A] [L], es posible escribir:

ou ou
5 [A][L] = 5 = 0 (4.39)

donde [A] y [L] son respectivamente la matriz diagonal de los autovalores de la matriz Jacobiana
linealizada [A] y la matriz de autovectores izquierdos o la inversa de los derechos. De esta forma
el problema original es desacoplado en ecuaciones definidas en términos de las variables carac-

teristicas W (OW = LOU). Para el problema 1D las variables caracteristicas [L]u tendran tres
componentes:

L=,

[L]ui = (o, ag, Oés)T [L ]uz+1 (51, B2, 53) (4.40)
De forma andloga a lo mostrado en la Fig. 4.1, en términos de las variables caracteristicas para el
caso 1D se observa el sistema de ondas de la Fig. 4.2 con (A\; < 0, A, A3 > 0).

A

Mt A3t

7»21‘

[L]u= B (127063]?'

[Lu = [Lu; = [ou, 02, 05]" Llu=[Llui s = [[31,[32,33]
h u; Uit

Fig. 4.2: Estructura de la solucidn al problema de Riemann linealizado
Por lo tanto, a partir de la Ec. 4.40 u, +1 resulta:
[Lluyy = (B, a9, a3)" — w1 = [B] (Br, a2, 3)" (4.41)

y en consecuencia el flujo puede ser evaluado

Fi1= [A]w; (u2+1 - uz) +F,

] (51 — ay,0, 0)T (4.42)
i

Fioo =Fi — (Al (0 —uy0)
=Fi1— [A]H%[ 1(0, By — g, B3 — )"
=Fiq — [RI[A) (0, By — @2, B5 — a3) " (4.43)
=Fip + [R[A]T[L] (0isg — w;)
=Fi + [A];;% (W1 — wy)



118 4. Aplicaciones al flujo supersonico

Si se computa la diferencia de flujos F;; — F;, se puede observar que las Ec. 442y Ec. 4.43
definen el flujo en la interfaz F, 112 partir de las contribuciones positiva y negativa de dicha
diferencia, debido a esto, las técnicas que definen un flujo en funcién de su diferencia se conocen
en la literatura inglesa como flux difference splitting o fluctuation splitting.

Se refiere al lector a las referencias [8], [30], [9], [10] y [25] como lecturas recomendadas en
lo que respecta a esta familia de técnicas.

A continuacidn, se presentan los dos solvers de Riemann que seran considerados en este tra-
bajo: el de Roe-Pike [27] y el HLLC [34]. Sin embargo, antes de presentar los respectivos solver
es pertinente hacer un comentario respecto a un subsecuente cambio en la nomenclatura, debido a
que en el entorno de openFoam ™ referirse en términos de indices puede llegar a ser poco conve-
niente, la nomenclatura se cambiard a £ y R para definir los estados del lado derecho e izquierdo,
de forma similar se considera un flujo positivo de £ — R.

Roe-Pike Riemann solver
El flujo numérico de Roe se puede escribir en la forma [25]:

F 1
2 2

[A] i+3

i+ (W1 — ) (4.44)

N

donde
= [A]" | —[A]- (4.45)

i1 i1
z+2 z+2

[
En el entorno computacional resulta mas conveniente la siguiente forma equivalente a la Ec. 4.44:

M
Fiqa+F; 1
Fup=—"3 32

donde «; es la intensidad de la onda 7 y \; y R; el autovalor y autovector derecho asociados a
dicha onda. Las intensidades de las ondas dependerdn de la forma del solver de Riemann que se
utilice. En general, la solucidén a un problema de Riemann que involucre M x M ecuaciones de
conservacion consiste en m ondas que separan m + 1 estados constantes. A diferencia del método
original propuesto por Roe [25], en el cual la evaluacién de los autovalores (A7), autovectores (R;)
e intensidades de las ondas (cv;) se realiza previa construccién de la matriz Jacobiana linealizada

[A], el método alternativo de Roe y Pike evita ensamblar dicha matriz y utiliza promedios entre
escalares, que luego pueden ser empleados para determinar (\;), (R;) y («;) [27].

N | R (4.46)

Las intensidades de las ondas son

&y = (0.5a%)[Ap — paAU,] (4.47a)
Gy = Ap — Apa ™2 (4.47b)

Q3 = ﬁAUQ (447C)

dy = pAUs (4.47d)

ds = (0.5a%)[Ap + paAU;] (4.47¢)

donde el operador " es el promedio de Roe y estd definido [27]:
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VP b+ /or{ IR
= NN (4.43)

El promedio de Roe definido por Ec. 4.48 es vdlido para las componentes de la velocidad y la
entalpia; sin embargo esta ultima expresion no es aplicable a la densidad, en este caso p resulta:

P = \PLPR (4.49)

Los autovalores asociados a cada onda son:
M =10 —a; Mosa=1; \s =1U+a (4.50)

con sus respectivos autovectores:

Ry = 1,0y —a, Uy, Us, H — Tha " (4.51a)
R, = [1,(71,(72,03,0.5 \UﬂT (4.51b)
Ry = [0,0,1,0,0,]" 451c)

R, = [0,0,0,1,Us]" (4.51d)

Rs = [1,U, + i, U, Us, H + Uya] - 451e)

La velocidad del sonido en el estado promedio de Roe, se calcula de la siguiente manera:

i =[(v—1)(H - 05i2)] " (4.52)

Luego de tener las correspondientes intensidades de las ondas, los autovectores y autovalores,
el flujo numérico puede ser evaluado a través de la Ec. 4.46.

El problema de la entropia y el corrector de entropia

Enla Fig. 4.3 se ilustra una situacion en la que tiene lugar una expansion centrada en el extremo
izquierdo, esta expansion es sonica en el punto en el cual el autovalor A\; cambia de negativo a
positivo (u = a). Ahora, recordando que una discontinuidad fisicamente admisible requiere:

Sp >8> 5, (4.53)

donde S, y S, son las velocidades por detras y por delante de la onda respectivamente. A partir de
la Fig. 4.3 se puede observar que:

Mug) =Sy =Up —ap — Uy —ap <0 (4.54a)

MNup) =8r, =U"—a; - Up—ar >0 (4.54b)

La condicién Ec. 4.53 implica que las caracteristicas deben converger hacia la discontinuidad y
claramente en el caso aqui descrito sucede lo contrario. Por lo tanto, teniendo en mente que la
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Expapsion sonica

FU—da

Fig. 4.3: Expansion sOnica

solucion al problema de Riemann linealizado dada por el solver de Roe consiste en saltos discon-
tinuos a través de las ondas, es evidente que dicho procedimiento seré efectivo para tratar choques
y discontinuidades de contacto, pero dado que las expansiones describen cambios continuos en los
parametros de flujo con una tendencia en los gradientes espaciales a decaer con el tiempo, esta
aproximacion linealizada por medio de saltos discontinuos no serd la mas apropiada para tratarlas.
[8]. No obstante, en la prictica los casos problematicos para la aproximacion linealizada surgen
cuando la expansion es sonica o transonica, lo cual se manifiesta por medio de un comportamiento
fisicamente incorrecto del campo de entropia, que se conoce como choque expansivo.

Para resolver este inconveniente aparecen los denominados correctores de entropia(Entropy

Fix), dentro de los cuales uno de los mds conocidos es el propuesto por Harten y Hyman en la
década de 1980 [35].
La actual implementacién del corrector de entropfa de Harten-Hyman en openFoam ™ difiere un
poco de su forma original presentada en [35], la forma implementada corresponde a la modifica-
cién de dicho corrector presentada por Kermani y Plett en 2001, donde proponen una modificacion
al corrector de Harten-Hyman que expande el rango en el cual se impone la correcciéon de en-
tropia [36]. Esto de acuerdo con los resultados presentados por dichos autores remueve totalmente
el comportamiento no fisico en la region de las expansiones sonicas sin afectar otras zonas del
dominio de computo. La idea basica del corrector de entropia se puede establecer en dos pasos:

1. Localizar la ubicacién de la expansion sénica en el dominio de computo.

2. Propagar los choques expansivos de dicha region en abanicos de expansion.

El procedimiento de biisqueda se realiza ubicando la regién en la cual

A =0V e<|A<0 (4.55)
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donde € es una tolerancia definida de forma apropiada. Una vez se ha localizado el autovalor, se
propaga la discontinuidad no fisica sobre el dominio de cémputo dentro de la banda definida por
e. Esto se lleva a cabo numéricamente desplazando a A de su origen una distancia determinada. Si
A es un autovalor obtenido del promedio de Roe, p.ej:

N =1—2¢ (4.56)

entonces: 5
M=t — - (4.57a)
A= gt — R (4.57b)

El corrector propuesto por Harten-Hyman en su forma original resulta [35]:

. A2 4 2 .
Aew = o para A < € (4.58)

e =max [0, (A — AL), (AF — V)]
La forma modificada de Kermani-Plett [36]

< A2 + € N
Anew = 7e para A < € (4.59)

e = 2max [0, (A — AD)]

Esta ultima es la forma del corrector de entropia implementado en roeFlux.C de la libreria
dbnsFoam.

4.3.5. Solver Harten-Lax-van Leer-Contact (HLLC)

El solver de Riemann de Harten-Lax-van Leer (HLL) fue introducido en la década de los
1980 y corresponde a un solver de dos ondas, es decir, supone tres estados constantes en los
cuales, suponiendo que las velocidades de las ondas estdn dadas por algin algoritmo adecuado,
la aplicacion de las leyes de conservacion en forma integral proporciona una forma cerrada para
determinar el flujo numérico [8, 37].

El solver HLL al ser un modelo de dos ondas, es apropiado para sistemas que involucran dos
ecuaciones, por lo tanto, al ser aplicado al sistema de Euler se obtiene una resolucién imprecisa
de las superficies de contacto, las ondas de corte e interfaces entre diferentes materiales [8]. En
consecuencia, de han propuesto diferentes mejoras al esquema original, dentro de las cuales estan
la introducida por Einfeldt en el solver HLLM (M por modified), la cual propone una aproximacion
lineal del estado intermedio, la denominada HLLE (E por Einfeldt) que corresponde al modelo
HLL con las velocidades de propagacion determinadas por el modelo propuesto por Einfeldt [38].

En 1992 Toro propone el solver HLLC (C por contact), éste es un solver de tres ondas completo
ya que para las ecuaciones de Euler considera en su estructura aproximada a todos los campos
caracteristicos presentes en el problema exacto [8, 34].

El flujo numérico dado por el solver HLLC estd dado por [34]:

F, para 0 < S5,
) F.p para §p <0< S, (4.60)
2 ) F,p para S, <0< Sp '

Fg para S;, >0



122 4. Aplicaciones al flujo supersonico

donde .
F.rjur = [Supips Selpw)iip + 00, Su(pE)f g + S.p'] (4.61a)
*=pr(Unr —Sp)(Upnr — Si) +
p* =p1(Unr — St)(Unz — Si) + 1 (“4.61b)
=pr(Un,r — SL)(Un,gr — S4) + Pr
conU, =U-nyS,, Sy y Sg dadas por:
PrRUn r(SkR — Unr) = prUn0(St — UnL) + DL — PR
S, = ’ ’ ’ d (4.62a)
pr(Sr — Unr) — pr(S — Uy 1)
Sy =min [U, —ar, U-h —d] (4.62b)
Sk =min [Upp — ag,U-n+d (4.62c)

donde U y a corresponden a la velocidad del flujo y de propagacién de sonido promediadas
segln Roe.

4.3.6. Técnicas flux vector splitting (FVS)

En la seccién anterior se introdujo la familia de métodos flux difference splitting en los que los
flujos numéricos se determinan en funcion de consideraciones que toman en cuenta la estructura
de ondas en la interfaz. Los métodos flux vector splitting a pesar de que guardan una intrinseca
relacién con los FDS, construyen los flujos numéricos a partir de una divisién de los flujos. Dicha
division se realiza basicamente de dos maneras: atendiendo a la direccidén de propagacion de las
ondas o realizando la divisién en una contribucién puramente convectiva y otra de la presion [33].
A la primera variante de los métodos FVS pertenece la descomposicion propuesta por de van Leer
[39] y a la segunda la familia de esquemas Advection Upstream Splitting Method (AUSM) de Liou
[26].

Desde su aparicién openFoam ™ no se ha destacado en aplicaciones en el campo del flujo
compresible a alta velocidad, y aunque existen eficientes métodos implementados, como el método
de los esquemas centrados de Kurganov, antes de 2011 se puede decir que el paquete carecia de un
desarrollo formal en lo que respecta a este campo. En 2011 Borm inicia el desarrollo de la libreria
denominada Density Based Turbo, dentro de la cual se implementaron diferentes funciones de
flujo del tipo FDS y el fluyjo AUSM+ ALE'Y para aplicaciones en turbomaquinaria [40]. A partir
de la implementacién de Borm nace la libreria liberada en 2014 denominada dbnsFoam (Density
Based Navier Stokes), la cual ofrece una estructura de datos particular para el desarrollo de este
tipo de esquemas dentro del entorno de openFoam ™ !,

Los esquemas del tipo FVS reconocen que el vector de flujos convectivos F. puede ser escrito:
F.=F +F, (4.63)

respetando la condicién de que los autovalores de las matrices Jacobianas [A]" y [A]~ satisfacen
A >0y A <0, es posible definirlas de la siguiente manera

 OF*

+ i
AT = = (4.64a)

Y Arbitrary-Lagrangian-Eulerian
Para informacién referente a los esquemas de la familia AUSM y resultados obtenidos en implementaciones con
openFoam ™ ge recomiendan las referencias [6, 40—42].
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0F~
A7 = — 4.64b
47 = 5 (4.64b)
Asi, el sistema conservativo dado por Ec. 4.35 se puede escribir:
0
a—ltl +V-F.=s
o (4.65)

4+ V-Fr+V.F =
o ct c =S8

Siguiendo el mismo principio de dividir los flujos, la matriz Jacobiana [A] puede ser escrita como

[A] = [A]" + [A]” (4.66)

Es de hacer notar que la divisién de la matriz Jacobiana satisface los mismos requerimientos
que los autovalores, es decir [A]" > 0y [A]~ < 0, de esta forma teniendo en cuenta que el vector
de flujos es una funcién homogénea de primer orden'”, el flujo en la direccién positiva puede ser
expresado de acuerdo con

F* =[A]*u
(L] AJF[L]u

(4.67)

Steger y Warming en 1981 encontraron que a partir de la division del vector de flujos es posible
definir una division en la velocidad de las ondas wave speed splitting (WSP), estos notaron que
para cualquier sistema de leyes de conservacion con una funcion de flujo de primer orden, dichos
procedimientos de division son equivalentes [43]. Sin embargo, cuando se trasforma de WSP hacia
FVS el resultado puede no respetar la condiciones requeridas por las matrices Jacobianas y las
velocidades de propagacion, por lo que, en general es preferible establecer primero la forma FVS
para luego discretizar [10].

Resulta interesante hacer la observacion que en los métodos del tipo FDS el transporte se debe
a las propias ondas mientras que en el contexto de los FVS el transporte se puede interpretar como
consecuencia del desplazamiento de particulas [44]. Finalmente y para cerrar esta seccion cabe
mencionar que los métodos FDS (que en general involucran solvers de Riemann) se conocen en la
literatura técnica como Riemann Approach 'y los métodos FVS como Boltzmann Approach.

Advection Upstream Splitting Method + (AUSM+)
Los esquemas de la familia AUSM aceptan la division de los flujos convectivos en diferentes
contribuciones y proponen hacerla en una debida a la conveccion pura y otra a la presion [26]:
FH% =F,,+F, (4.68)

El primer término del lado derecho corresponde a la conveccién pura debida a la velocidad U
y el segundo es gobernado por la velocidad de las ondas actsticas [26]. Como pardmetro para
determinar la direccion del flujo y evaluar los flujos numéricos se utiliza el nimero de Mach M, 1
y la presion p, 1en la cara de la celda :

M1 = M 5 (M) + MG, 5 Mg (4.69)

12Se dice que una funcién es homogénea de primer orden si se verifica que: f(u) = %u = [4]u
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Pis1 = D35(Mz)pr + ps5 5(MR)DR (4.70)

donde MR es el nimero de Mach a la izquierda y derecha de la interfaz, M, +1Y Pyl el nimero
de Mach y la presion en la interfaz. ./\/la 5 Y p;f 5 son los numeros de Mach y presiones asociados
a las ondas que viajan desde la derecha y desde la izquierda hacia la cara [45]. Estos parametros
son funciones de M|, r y quedan determinados de acuerdo con

MG (M) AN M| =1
ME (M) = (1) 4.71
a0 { MG(M) [i +1F16BMF(M)] A M| <1 e
M7IMG (M) AM[>1
. _ 0 = 4.71b
D5, (M) { + MG (M) [(2F M) — 16aMMF(M)] ANM| <1 ( :
+
Mj; (M) = M(1)(M) AIM| 21 (4.71c)
@) +0.25(M £1)2 A|M| <1
ME (M) = 0.5 (M + |M]) “.710)

donde o = /16y § = 1/8 [45]. Por otra parte, es necesario contar con la velocidad del sonido en la
interfaz, la cual se determina a partir de un promedio aritmético:

i1 = 0.5(ag + ar) (4.72)
Finalmente M i estd dado por:
MLR = |UR7L‘G;+1% (473)
y el flujo convectivo puro resulta:
F, = 0.5[ai+% i+%<¢)L + ®r) — ai+%|Mi+%|((I’L — ®p)] (4.74)

donde ® es el vector de variables conservativas y finalmente el flujo de presion:

F, =0, p, 0]1 (4.75)

1

2
Luego de considerar las ecuaciones anteriores, el flujo numérico en la interfaz puede ser computado
por medio de la Ec. 4.68. El esquema AUSM+ resulta una mejora del esquema AUSM introducido
originalmente por Liou y Steffen en 1993. Esta familia de métodos ha sido continuamente mejora-
dos, lo que a dado origen a gran numero de variantes [46]. En particular, el esquema AUSM+ con
respecto a el AUSM presenta mejoras en los siguientes aspectos:

= Preserva la positividad (p > 0).

= Mejora la resolucién de discontinuidades y choques.

= Simplicidad de implementacion.

Para una descripcion de la evolucion de dichos esquemas se recomienda [46].
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4.3.7. Algoritmo PISO: solver SonicFoam

En esta seccion se extiende la descripcion del algoritmo PISO dada en la Seccion.2.7. La apli-
cacion de este algoritmo hace necesario derivar una ecuacion independiente para la presion, lo cual
se lleva a cabo empleando las ecuaciones diferenciales de momento y continuidad, sin embargo,
si no se asegura que la discretizacion de cada término en la ecuacion derivada para la presion sea
consistente con los términos correspondientes en las ecuaciones a partir de las cuales es derivada,
puede suceder que la presion y subsecuente campo de velocidad no satisfagan simultineamente a
las ecuaciones de momento y continuidad. Con el objetivo de evitar estas inconsistencias se adopta
la practica de derivar la ecuacion para la presion a partir de formas discretas de las ecuaciones de
momento y continuidad [1].

A continuacion se presentan las ecuaciones de transporte de masa (Ec. 4.7), momento (Ec. 4.8)
y energia (Ec. 4.11) en forma discreta utilizando el esquema de Euler implicito:

1

(P =)+ (pui) =0 (4.76)
1
~7 Low)" = (puy)" ] = =S5, = (0),} (4.77)
1
A_t [(pes)n - (pes)n_l} + (pesui)v;ﬂ = _(pui)a? _(7-ijui)7j¥1 (478)

aqui n — 1 y n denotan los pasos de tiempo sucesivos, S;;; los flujos discretos convectivos y
difusivos de momento y el operador (), es la representacién discreta de V(). Para mejorar la
estabilidad y precision del método S;;; se divide en términos de los componentes de su diagonal
(D) y aquellos fuera de la misma (/V), tal como se muestra a continuacién [1, 2]:

Siji = Si(jj,ji) + Si(jj»?;) = Ag?)ui + ng (4.79)
El método PISO involucra un procedimiento de prediccién-correccion no iterativo ' para lograr
satisfacer la ecuacién de conservacion de la masa corrigiendo simultdneamente el campo de pre-
siones y velocidades. Este procedimiento puede tener como minimo dos y como méaximo cuatro
etapas de correccion [1]. Aqui se centra la atencion en el procedimiento de dos etapas, el cual se
describe a continuacion.

Esquema de dos etapas

El esquema de dos etapas involucra un paso de prediccion tanto para la velocidad (predictor
del momento) como para la energia y dos pasos de correccién (primero y segundo corrector de
momento y energia).

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

de momento en forma implicita, con lo que obtiene u} .
(D) 1 e
0y Aji 1 ) N A
— ) = =S5 — () ——— 4.80
At + o1 (0" i) ij,i (p ),j + At (4.80)

13EI procedimiento prediccién-correccion resulta ser no iterativo al involucrar distintas ecuaciones en cada etapa.
4 Aqui 6;; corresponde al delta de Kronecker
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Primer corrector de la presion
Se escribe la ecuacién de momento en forma explicita

(D) -1, n—1
(Sij Aji *(N) p" "
I R L ) = 9 ot v 4.81
(ﬁt + o1 (p"ui") ijyi p;+ At ( )

Luego, restando la Ec. 4.80 de la Ec. 4.81 se puede escribir la ecuacion de momento en forma
incremental:

% kok n—1_ % __ 1) Jt * n—1
pru; —p" = — <_ﬁt + F) (P —p")y (4.82)

Se utiliza la ecuacidn de continuidad en la forma:

* o kok __L * o n—1
(P"ui")si = =7 (" = ") (4.83)

Diferenciando la Ec. 4.82 y usando la Ec. 4.83 se obtiene la ecuacién para la presion:

5 D)\ ! 1
i 7t * . n—1y — n—1 *) = (% n-—1 4 4

52

Al resolver esta ecuacion se obtiene p*, luego por medio de la ecuacién de estado (Ec. 4.18) se
determina la densidad:

pt=pTY (4.85)
A continuacién empleando la Ec. 4.83 se corrige la velocidad (u}*) utilizando los campos de
presion y densidad obtenidos con la Ec. 4.84 y la Ec. 4.85.

Predictor de la energia
En este paso la ecuacion de la energia (Ec. 4.78) se resuelve de forma implicita

1 B(D) % n—1,n—1
(E + ) (p'et) = —(peaun) ™ = (pui) + (gl )+ 7 — (486)

siendo B"”) la diagonal de la matriz asociada al término convectivo. La temperatura 7™ puede
ahora ser evaluada a partir de £* y u**.

Segundo corrector de la presion y el momento
La ecuacién de momento se escribe en la forma:

(D) n—1, n—
<% . A;i > () = S () 4 P Z; | )
cuya forma incremental es
PR U =
(ﬁ §'?)> R [ _ gy o)
At p* 17t 2]t
* n—1

Aij%u** — (- p*),jl (4.88)
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combinando con la ecuacién de continuidad

1
y con la ecuacién de estado escrita ahora de la forma:
=y (4.90)

se puede obtener la nueva ecuacion para la presion:

{Dp\ !
i | Aji o s V' e
(Kt+ o ) (P™ —p%),; _Kt(p —p’) =

5. AWY - ) )
L]_i_ 7t S* _S**
(B 20) {(sw-s)

p_ * _ n—1
+g (T —et)
Resolviendo la Ec. 4.91 se obtiene p** y las ecuaciones Ec. 4.90 y Ec. 4.88 proporcionan respec-

tivamente a p** y u;**

i .

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

1 B®) Kk ok xx(N) T ok pn_leg_l
(g4 5 ) 076 = = a7 = ™) o (™) + P o)
Asi, T** puede se puede evaluar a partir de e;* y w;**. Es importante hacer notar que el orden
formal de exactitud que se logra con el esquema de dos etapas descrito, resulta ser de segundo
orden (en errores de discretizacion). Si se pretende incrementar la exactitud, deben agregarse etapas
de correccion. Esto conlleva a un excesivo costo computacional y por consiguiente, el esquema de
dos etapas es el mas utilizado [1, 2].

De nuevo aqui cada una de las ecuaciones que intervienen en el solver se implementan en los
archivos de cabecera eEqn.H, pEqn.H y UEgn.H, de forma similar a lo que fue descrito en
Seccion. 3.8.

4.3.8. Esquemas centrados de Kurganov

Considérese un problema bidimensional que requiere utilizar millones de celdas de computo y
que involucra flujo quimicamente activo, acotando el problema y proponiendo un modelo cinético
que involucra Ny especies y M, reacciones, es claro que por cada celda se deben evaluar un sistema
de N, ODEs, ademas, se deben resolver N, ecuaciones de transporte de las especies, sumadas a
las de momento, de continuidad y de la energia. Es decir que por celda computacional se tienen [V
ODEs, més (4 + (/N5 — 1)) ecuaciones de transporte.
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Si para determinar los flujos numéricos se plantea utilizar un método que involucre resolver
un problema de Riemann en cada interfaz, para un vector de variables conservativas de dimension
N, + 3, es evidente que las operaciones necesarias generaran un costo computacional excesivo.
Como una alternativa a dichos métodos en la década de 1990 Nessyahu y Tadmor introducen
una familia de esquemas centrados que parten del conocido esquema Lax-Friedrichs [47]. Este
esquema se disefia con la premisa de incrementar el orden del esquema original y buscar una
forma de reducir la excesiva difusion numérica que introduce, manteniendo su simplicidad de
implementacion [48].

Este tipo de esquemas han evolucionado como una interesante alternativa en lo que respecta
a la solucién de leyes de conservacion, en https://www.cscamm.umnd.edu/centpack/
publications/ se pueden encontrar una amplia gama de referencias que desarrollan diferentes
implementaciones para la resolucion de variados sistemas.

Para introducir de forma apropiada esta familia de esquemas se hace necesaria una breve re-
vision del articulo de Nessyahu y Tadmor de 1990, la cual se presenta a continuacion [48]. El
esquema propuesto de Lax-Friedrichs en una malla 1D tradicional (Fig. 4.4.a) resulta:

1 At
it = o (wy +ulh) - o [P - FL *493)

De Ec. 4.93 se puede afirmar que el computo de u; en el siguiente paso temporal es funcién de

n+2

Uit

n+2 n+2

o o'l u! o]
"
nl . . n+1
i ui u ui,
-+ B "
=3 7
(a) tradicional (b) Desplazada

Fig. 4.4: Arreglos de malla unidimensional tradicional y desplazado

los valores nodales en (i — 1) y (¢ + 1), entonces:

i=1-1£(0,2)
i=2-1(1,3)
i=3—f(2,4)
i =4 £(3,5)

Por lo que, para un indice temporal impar aparecen valores nodales pares, y para uno par
impares, en consecuencia tiene sentido utilizar una grilla desplazada en la que dependiendo del
paso de tiempo se utilicen indices nodales pares o impares. Por otro lado, si se considera el esquema
de Godunov, se puede observar que en la grilla definida anteriormente (Fig. 4.4.b) el esquema de
Lax-Friedrichs se puede interpretar como una variante del de Godunov en el cual se resuelven
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4.3 Técnicas de solucion numérica 129

problemas de Riemann sucesivos que no interactian entre si, esta solucion se proyecta y promedia
sobre la grilla para t + At , asi, para la solucion en tiempo n el flujo numérico en la interfaz (i —1)-
(1+1) es i, mientras que en n+1 se debe determinar el flujo en la nueva interfaz i— 1, continuando el
proceso de manera andloga. Nétese entonces que el problema de Riemann a resolver en la interfaz
se desplaza [30, 48].

Nessyahu y Tadmor, utilizan este tipo de malla desplazada (staggered) para definir su esque-
ma, para esto, se integra la ecuacioén de conservacion sobre la celda en la grilla desplazada, de esta
forma los valores medios son integrados sobre el abanico de Riemann y asi los respectivos flujos
numéricos se determinan en el centro de la celda [22, 48]. El precursor de las actuales implemen-
taciones de los esquemas centrados, como ya se ha mencionado fue el esquema de Nessyahu y
Tadmor, en el andlisis de su familia de esquemas estos autores demuestran que la excesiva difusion
numérica introducida puede ser mitigada mejorando las técnicas de reconstruccion [48].

El uso de dos mallas resulta problematico, haciéndose atin mds en casos multidimensionales,
por lo que se han propuesto diferentes maneras de sortear este inconveniente, por ejemplo, la
solucion propuesta por Jiang, la cual se basa bdsicamente en obtener un esquema a partir del
promedio aritmético de esquemas definidos sobre celdas contiguas desplazadas [49, 50].

La version de los esquemas centrados adaptada e implementada en openFoam ™ corresponde

una version de los esquemas centrados de segundo orden de Kurganov y Tadmor, posteriormente
extendidos en [22]. Por lo tanto, antes de presentar la implementacion en el entorno de open-
Foam ™ se introducen dichos esquemas en un contexto 1D con el fin de exponer de forma clara y
concisa sus detalles mas relevantes.

Considérese la ley de conservacion:
u + F(u), =0 (4.94)

Definido el promedio de u en la celda, u dado por:

N 1
e / W(C,tMdC I = {ze — 0.5A%, 7, + 0.5Az} (4.95)
Ic

La familia de esquemas se basa en el avance temporal de dichos promedios sobre las celdas mien-
tras se alternan grillas desplazadas: {I; X t"} y {I;+1/2 x t"*'}. Si se integra Ec. 4.94 sobre la
grilla desplazada {I; 1,2 x [t",t""!]} se tiene:

gntl g+l

F(u(xiyq,7))dr — / F(u(z;,7))dr (4.96)

tn

~n+1 ~n -1
=1t 1 — Ax
ity i3 /t

n

La forma discreta del esquema se consigue evaluando el miembro derecho de Ec. 4.96, para
esto se procede en dos pasos, primero se integran los valores reconstruidos de los datos nodales
promedio u;" de u(x,t™), con lo cual se obtienen los valores promedios en la celda ;1. Para la
reconstruccion se propone una interpolacion polindmica a trozos u; en la forma [22, 49]:

u(z,t") = R(z,u") = ij (z)¢(z) (4.97)

donde ((z) es la funcién caracteristica de la celdai y p;(z) es un polinomio que se construye a
partir de los promedios nodales [22]. El procedimiento de reconstruccion es trascendente para
obtener alta resolucién con los esquemas centrados y en general los coeficientes de p;(z) deben
determinarse de forma que la funcidn de reconstruccion satisfaga:
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= Ser conservativo en la celda (p} (z) = u7}).
» La precision de R(x,u™) = u(x,t") + O((Ax)") debe ser consistente con la del esquema.

= La funcién de reconstruccién debe ser no oscilatoria. Este requerimiento depende del tipo
de procedimiento de reconstruccion, dentro de las mas conocidas se encuentran las recons-
trucciones TVD (Seccion.2.4.4) [51, 52], las del tipo ENO (essentially nonoscilatory) y sus
versiones WENO (Weighted Essentially Non-Oscilatory) [53, 54].

Una vez se ha efectuado la reconstruccion, el siguiente paso consiste en evaluar las integrales
del miembro derecho de Ec. 4.96, dado que en [x = z;| X [t,,t,41] las solucién de Ec. 4.96
permanece constante, evaluar dicha integral con una cuadratura simple resulta suficiente [21]. La
modificacion ofrecida por Kurganov y Tadmor radica en una mejora en la evaluacion de las veloci-
dades de propagacion en la interfaz, lo que junto con apropiados procedimientos de reconstruccion
garantizan una buena resolucion de las discontinuidades.

Se propone en lugar de utilizar una celda de tamafio constante Az, utilizar celdas con Ax ~
C(At), para esto se incorpora la maxima velocidad de propagacion en la interfaz:

n 0
a“‘% - maxuec(“;ﬂ/z:“jﬂ/z)pe(%F(u)) (4.98)
donde u,_, /2 u;jrl /2 SON los valores reconstruidos de « a la izquierda y derecha de la interfaz
iy = Rl 4, (4.99)

donde p.() es el radio espectral de g—g y C la curva que conecta a estos dos estados a través
del abanico de Riemann en plano de fase'”. En el caso genuinamente no lineal y linealmente
degenerado la Ec. 4.106b se reduce a [23]:

0 0

aj 1 = max (p(%f(uiil/g), p(%

f <u;1/2>) (4.100)

13si \;(A) son los autovalores de [A], entonces p.(A) = max;|([A])]
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Fig. 4.5: Esquema centrados de Kurganov & Tadmor (figura adaptada de [21, 55])

Al tener la informacién de la velocidad de propagacién en la interfaz es posible generar una
grilla desplazada con respecto a la original con celdas 2a;,/2At", donde la solucién depende de
la distribucién del abanico de Riemann (ver Fig. 4.5):

I-IL = [x 1, X1 }
i+1/2 i+=,r M2l
: : (4.101)

Mientras que en la grilla (Az); = Az — At"(ai1-1/2 + a141/2) se encuentra por fuera de la
influencia del abanico y por lo tanto la solucién permanece continua:

I; = [%-%,mxw%,l}
(4.102)
= [%‘—% +a; 1Az — ai+%At"]

En la zona influenciada por el abanico, la solucién w;fllﬂ se determina utilizando la grilla

desplazada (Ax ~ O(At)) (definida en la vecindad del abanico). En la zona de no influencia
se determina w]" ™. Habiendo determinado las evoluciones temporales sobre la malla desplazada
se recupera la solucion sobre la malla no desplazada utilizando el procedimiento de reconstruc-
cion (para detalles ver [21]). La version semi-discreta del esquema de Kurganov y Tadmor puede
escribirse en forma conservativa como:

Al o,
i =Aa (Fy = Fuy) (4.103)
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donde el flujo numérico estd dado por:

f(u;-l/Q) + (U )) _ Gig1)2 [u+

F, 5 57 [t U (4.104)

1+

[SIE

Para el caso de las ecuaciones de Euler en 1D el radio espectral claramente serd |u + a| y por
lo tanto la velocidad de propagacion quedard determinada por:

a;;1 = max (\ujﬂﬂ + 6ol [ + c;+1/2|) (4.105)

En 2001 Kurganov, Noelle y Petrova introducen una nueva mejora al esquema, proponen mejorar
el computo de la velocidad de propagacion pero esta vez distinguir las velocidades de las discon-
tinuidades a partir de su direccion de propagacién [22].

0

+ = —
Q1 = MWyeenut ) {)\N (auF(u), 0) } (4.106a)

_ . 0
Q1 = Milyee- ot ) A1 %F(u), 0 (4.106b)
En particular para el caso genuinamente no lineal y el linealmente degenerado se tiene:
1= A (o F ) (e f (s ) 0 4.107
CLH% = max N(%f(uﬂ-l/Q)a N %f(ui_t,_l/g ) 4. a)
_ . 0 _ 0 n

Gy = min ) MG f (o) M| G (Wi )50 (4.107b)

Es de hacer notar que a diferencia del esquema de Kurganov y Tadmor, luego de la modificacién
propuesta por Kurganov, Noelle y Petrova, la velocidad de propagacion en lugar de utilizar dni-
camente el radio espectral tiene en cuenta \; y Ay y de [A]. El respectivo flujo numérico para el
esquema de Kurganov, Noelle y Petrova es:

F.

i+

- + + - + -
_ Wi o f (U1 g0) + 0 o f (g o) @iy1/2% 112 4 _
= + Uiy1/0 = Uiyr)o

— — (4.108)
a;—l/Z T a;_1/2 AR

N

Este esquema, al distinguir las direcciones de propagacion y ponderar dichas contribuciones en su
construccion, se puede decir que cuenta con algin grado de upwinding, por lo que esta familia de
esquemas ha sido denominada como Central Upwind. De nuevo resulta util hacer notar que para el
caso de las ecuaciones de Euler, la velocidad de propagacién en la interfaz para la discontinuidad
que viaja a la izquierda estd dada por:

ai_-&-% = —min (u’;‘;l/Z - 6;1/27 u;:-l/Q - CZ‘J:L1/2|> (4.109)

Aqui se han introducido de forma sucinta los esquemas centrados en un dominio unidimensional,
es de destacar que esta familia de esquemas al no requerir informacién detallada de la estructura
de las ondas en la interfaz, proporcionan una alternativa mds econdémica a los esquemas basados
en informacion precisa de dicha estructura como los que involucran solvers de Riemann. La mo-
dificacion incluida en [22] ofrece una mejor estimacion de las velocidades de propagacion, lo que
se ve reflejado en que se determina con mayor precision el ancho del abanico de Riemann, y por
lo tanto se consigue una resolucién de las discontinuidades que muestra menor difusién numéri-
ca [22]. Por otro lado, se menciond que la reconstruccion juega un papel esencial en la correcta



4.3 Técnicas de solucion numérica 133

descripcion de las discontinuidades y en el alto orden del esquema, por lo que en diferentes tra-
bajos se han probado distintas técnicas de reconstruccidn, para mayor informacién se sugieren las
siguientes referencias [21-23, 53, 56]. En cuanto a la extension de este tipo de esquemas en el
contexto de mallas poliédricas no estructuradas, para el caso de gases no reactivos en el articulo de
2010 de Greenshields et al.[57] se present6 una adaptacion de los esquemas de Kurganov-Tadmor
y Kurganov, Noelle y Petrova utilizando la estructura de datos ofrecidos por openFoam ™ . A con-
tinuacion se presenta una breve descripcion de la implementacion de Greenshields et al. conocida
dentro del paquete openFoam ™ como rhoCentralFoam. El solver desarrollado en esta tesis
y que serd introducido en el Capitulo 5 se basa en la implementacion de Greenshields et al. y
corresponde a su extension al caso de flujo quimicamente activo.

RhoCentralFoam

Como se menciond en la seccién anterior, al igual que el algoritmo PISO la técnica utilizada en
rhoCentralFoamno involucra solvers de Riemann y también provee soluciones no oscilatorias
de notable calidad. Esto la hace muy atractiva para ser utilizada en problemas que requieren exce-
sivo esfuerzo computacional ya sea porque involucran geometrias complejas, efectos quimicos o
niveles de resolucion demandantes.

En flujos compresibles con altas velocidades las propiedades del fluido ademads de ser transpor-
tadas por el flujo, también lo son por la propagacién de las distintas ondas presentes, de acuerdo
a lo anterior, se hace necesario que en la construccion de la interpolacion de los flujos desde el
centro de la celda propietaria y de las celdas vecinas a la superficie en cuestion, se tenga en cuenta
que dicho transporte puede ocurrir en cualquier direccion.

Los términos convectivos de las ecuaciones de transporte de masa, momento y energia son de
la forma V - [Up|, V - [U(pU)|, V - [U(pE)] y V - [Up]. Cada uno de estos términos se integra
sobre el dominio y se linealiza de la siguiente forma [57]:

/v-[U\If]dv_Z[sf-Uf}qlfo@q:f (4.110)
v f !

donde ¢ = Sy - Uy es el flujo volumétrico (volumen de flujo que atraviesa una cara por unidad
de tiempo). El flujo se divide en dos direcciones una saliente y otra entrante a la cara de la celda
propietaria, de esta forma para evaluar ) s @5 se tiene el siguiente esquema:

DOy =Y [ad Wy +(1— )by Oy +wy (¥ — W) (4.111)

! !
Enla Ec. 4111 fy y f- denotan direcciones que coinciden con las de +S; y —S; respectiva-
mente. El primero y el segundo término del lado derecho de Ec. 4.111 son las evaluaciones de

los flujos en las direcciones f. y f_. El tercer término es necesario cuando el término convectivo
a evaluar es parte de una derivada substancial (p.ej, % + V - [U(pu;)]). Este término difusivo
adicional usa un flujo volumétrico wy el cual se determina teniendo en cuenta la méxima velocidad
de propagacion de cualquier discontinuidad que pudiera existir entre valores interpolados en las

direcciones [,y f_ [57].

Los flujos volumétricos ¢y, y s asociados a las velocidades locales de propagacion pueden
ser determinados de la siguiente forma:

r, =max (ag, | Sy [ +dp., ap | Sy | +¢p, 0) (4.112)
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pr. =max (ag, | Sy [~ ag | Sy | —¢5, 0) (4.113)
donde afy = wW%Tfi es la velocidad del sonido del gas saliente y entrante por la cara de la
celda propietaria,como se puede ver en la Ec. 4.111 aparece el coeficiente de ponderacion «, éste

determina el grado de upwinding que se le da al esquema, asi, si se toma el coeficiente « = 1/2, el
esquema resulta ser centrado debido a que las contribuciones de f, y f_ son ponderadas por igual.

) ) . ®
Por otro lado, si el coeficiente se determina de acuerdo con o = i I+ , el esquema re-

Pry—Pr_ )
sulta ser centrado con cierto grado de upwinding, en consecuencia a este tipo de esquemas se les

denomina en la bibliografia inglesa como central-upwind schemes. El término asociado al flujo
volumétrico difusivo wy se determina como [57]:

(4.114)

oy amax(pys, , @5 ) Para el esquema de KT
T=\ a(1—a)(ps, +ps ) Parael esquema de KNP

El método propuesto requiere la interpolacion de los flujos f, y f_ de las distintas variables in-
volucradas (p, T', etc) desde los centros de las celdas vecinas hacia las interfaces, para llevar a
cabo dicha tarea el procedimiento de interpolacién utiliza una funcién limitadora 5(r), donde r
corresponde a la relacion entre los gradientes sucesivos de la variable interpolada (con r >0). Las
funciones limitadoras a considerar aqui corresponden a la de van Leer, van Albada y MinMod de
Roe. °[58-60]:

VanLeer ‘ Tﬂ':' ‘
VanAlbada -

MinMod | max (0, min(1,7))

Tabla 4.2: Funciones limitadoras: VanLeer, VanAlbada y MinMod

Asi, la interpolacion f, de W puede ser evaluada segun:
Ve, =(1—gp) ¥, +gp, On (4.115)
donde g;, = 3 (1 — wy). El coeficiente de ponderacién w; dado por:

_[S¢ - den]

Wy = ———— 4.116
= 1S; - dpn] (4.116)

donde los vectores dpn y den son respectivamente, el vector que une los centroides de dos celdas
contiguas y el vector que une el centro de interfaz con el centroide de la celda vecina (ver Fig. 4.6).
Los términos gradientes se discretizan de acuerdo a lo que se expone en la Seccion.2.4.7 del Cap. 2.
El procedimiento de interpolacién se divide de acuerdo a las direcciones f, y f_ [23, 57]:

ZSf‘I/f:Z[OéSf‘Ilf++(1—a)Sf‘I/f_} 4.117)
! !

Las interpolaciones en f, y f_ utilizan la funciones limitadoras que fueron descritas previamente
(Ec. 4.115).

En openFoam ™ la implementacién numérica de rhoCentralFoam se realiza utilizando
los archivos de cabecera readFluxScheme . H, createFields.H, rhoBoundaryTypes.H

16Por conveniencia aqui se utilizardn las contracciones vanLeer, vanAlbada y MinMod para denotar a las respecti-
vas funciones limitadoras de van Leer, van Albada y MinMod de Roe.
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Fig. 4.6: Discretizacion por volimenes finitos (vectores involucrados en el computo de wy)

y
rhoCentralFoamn.C. El primero lee la linea correspondiente del archivo fvSolution, don-

de se declara si se emplea el esquema KT o KNP, los cuales se identifican con las palabras claves
Tadmor y Kurganov. El archivo createFields.H se encarga de inicializar y leer las condi-
ciones de borde impuestas en los diferentes campos involucrados en la simulacién (p.ej, pU, pe,
T, 1, p, e). Las condiciones de borde se imponen sobre p, 7'y U, pero en este caso también se re-
quiere imponer condiciones sobre p, el archivo rhoBoundaryTypes . H impone condiciones a p
partiendo de las dadas para p y 7. Finalmente, en rhoCentralFoam. C se resuelven las diferen-
tes ecuaciones de transporte involucradas empleando la técnica descrita previamente (interpolando
los valores de las variables hacia las caras de las celdas, luego determinando las velocidades de
propagacion local a4 en las direcciones f, y f_ respectivamente y determinando con o'y wy el
grado upwinded del esquema numérico).

4.4. Casos de prueba

En esta seccion se presentan las simulaciones de tres casos de prueba y se describen algunos
pormenores relevantes a la construccion de cada uno de ellos. Estos casos de prueba corresponden
al flujo sobre un perfil tipo doble cuiia , el flujo a la entrada y en el conducto de una toma de aire y
el flujo alrededor de un cuerpo romo considerando geometria bidimensional y axisimétrica.

Previo a la descripcion de los resultados de las simulaciones, se incluyen dos secciones con
comentarios adicionales relacionados a la selecciéon de los esquemas numéricos y al ingreso de
datos para el modelo termofisico.

4.4.1. Seleccion de los esquemas numéricos y algoritmos de solucion

En el caso de sonicFoam se selecciona para la integracion temporal el esquema de Euler
implicito, para la evaluacion de los gradientes el esquema centrado y para los términos convectivos
los esquemas que se listan a continuacion:

m div(phi,U) — upwind
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m div(phid,U) — limitedLinear
m div(phi,e) — limitedLinear

m div(phiU,p) — limitedLinear

El tdnico término que involucra la evaluacidn del laplaciano resulta ser

laplacian ((rho* (1|A(U))),p),quecorresponde al término V- (,0 (ap)_1 Vp) de la ecua-
cion de la presion, este término se discretiza utilizando el esquema centrado con correccion. En
cuanto a los algoritmos de solucidn, se mantienen los utilizados en la Seccion.3.9.4.

En el caso de rhoCentralFoam se selecciona el esquema de Kurganov, Noelle y Petrova
(NKP) atendiendo a que ha mostrado una mejor precisiéon comparado con el esquema de Kurganov
y Tadmor (ver Seccion.4.3.8) [57]. Para llevar a cabo el avance en el tiempo se utiliza el esquema
de Euler explicito y debido a que no se consideran los efectos de la viscosidad no se requiere
definir ningun esquema para la evaluacion de los laplacianos.

En lo que respecta a la seleccion de los algoritmos de solucion, al efectuarse el avance temporal
con rhoCentralFoam de forma explicita, la matriz resultante de la discretizacion es diagonal y
dentro de openFoam ™ se cuenta con el solver Diagonal, el cual implementa el procedimiento
de solucidn aplicable a matrices diagonales [61].

Con dbnsFoam se utiliza el esquema de Euler implicito para el avance temporal, los términos
convectivos se evalian utilizando los flujos numéricos dados por los esquemas: AUSM+, el solver
de Riemann de Roe o solver de Riemann HLLC.

4.4.2. Datos para el modelo termofisico

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

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

En el cual se declaran: el gas de trabajo, nimero de moles, C), o C,, ,Hy, iy Pr. El formato de
dicho archivo se puede ver en la Lista de entrada 4.1.

thermoType ePsiThermo<pureMixture<constTransport
2| specieThermo<eConstThermo<perfectGas >>>>>;
mixture GasName NW (Cp,Cv) Hf mu Pr;

Lista de entrada 4.1: Entrada de los datos para el modelo termofisico

Enlalinea 1 de la Lista de entrada 4.1 se proporciona al solver el modelo termofisico a utilizar, la
entrada ePsiThermo indica que el modelo se basa en la energia interna (e) y la compresibilidad
(1), continuacién pureMixture establece que el gas se considera como una mezcla homogénea.
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Luego por medio de la palabra clave constTransport se imponen propiedades de transporte
constantes. La palabra clave specieThermo impone que las propiedades termofisicas del gas
serdn calculadas a partir de los datos proporcionados, es decir, dados W'y R,, 1a constante particular
del gas queda determinada como R = R, /W . La siguiente entrada eConst Thermo impone que
se debe proporcionar el valor de C,, y en funcidén de éste y la energia proveniente de la ecuacion de
transporte se evalia 7'. La ultima entrada per fectGas define la ecuacion de estado a utilizar, en
este caso p = pRT.

En la linea de 2 se deben ingresar los datos correspondientes al nombre del gas, masa mo-
lecular, nimero de moles, C}, o C, dependiendo de si se utiliza el modelo hConstThermo o
eConstThermo lo cual depende de la variable energética que se resuelva. La siguiente entrada
H corresponde a la entalpia de referencia, las dos entradas siguientes son respectivamente el coe-
ficiente de viscosidad y el nimero de Prandlt. Con la finalidad de no considerar los efectos viscosos
se tomard ;4 = 0y Pr = 1 para evitar problemas numéricos relacionados con indeterminacion.

4.4.3. Flujo supersonico sobre un perfil tipo doble cuia

Como primer caso de prueba se propone al flujo a M., = 3 sobre un perfil tipo doble cuiia. La
configuracion del modelo de prueba se observa en la Fig. 4.7.

upperLimit
N P T bloque2 bloque4
inlet - ] outlet|
bloquel — bloque6
—  frontAndBack
— bloque3 bloque5 )
lowerLimit

Fig. 4.7: Dominio de célculo: perfil doble cuiia.

Aqui, 6, es el angulo de la superficie del perfil respecto a la linea media, « el dngulo de ataque
y las condiciones de la corriente libre se identifican por medio del subindice oco. Las condiciones
de borde empleadas en este caso se detallan en la Tab. 4.3. Cabe notar, que en vista que a la salida
se espera flujo supersénico se utiliza la condicién de gradiente nulo en dicho contorno. Antes de
mostrar los resultados obtenidos por medio de las simulaciones efectuadas y su comparacion con
soluciones tedricas disponibles, se presenta un andlisis cualitativo del probable patrén de flujo
sobre el perfil. Con base en la Fig. 4.8 para o > 0 se identifican las siguientes ondas en el campo
de flujo (Fig. 4.9):

= Entre las regiones [ y II se presenta un abanico de expansion.
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| Contorno | plkPd] | T[K] | Ulm/s] |
inlet 101325 | 288.15 | (1020.89,0,0)
lowerLimit zG zG zG
airfoilWall zG zG slip
outlet zG zG zG
upperLimit zG zG zG
frontAndBack | empty | empty empty

Tabla 4.3: Condiciones de borde: perfil doble cufia

Entre las regiones 11 y III se presenta un abanico de expansion.

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

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

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

La onda entre las regiones V-VI y III-VI, no puede ser definidas ni siquiera de manera cualitativa
y unicamente se pueden determinar resolviendo el problema. A través de las ondas (abanicos de
expansion) que dividen las regiones I-1I, II-IIT y IV-V se espera un incremento de velocidad y un
subsecuente decremento de presion, temperatura y densidad. El proceso opuesto debe suceder entre
las regiones I-IV y III-VI donde se espera la presencia de ondas de choque. Todos los cambios en
las variables de interés indicados con anterioridad pueden ser determinados en forma analitica por
medio de las teorias de Prandtl-Meyer y del choque oblicuo.

La evolucioén a través del extrados del perfil, denotaria la aceleracion del flujo por medio de dos
abanicos de expansion, luego del cambio de direccion experimenta una disminucién de velocidad
como consecuencia de la onda de choque en el borde de salida. En el intradds el flujo sufre una
disminucién de velocidad como consecuencia de la onda de choque en el borde de ataque, luego se
expande tanto a la mitad de la cuerda como en el borde de salida en respuesta a los dos abanicos de
expansion (suponiendo la presencia de un abanico de expansion entre V y VI). Luego de atravesar
el dltimo abanico de expansion el flujo se hace paralelo al proveniente del extradds, sin embargo,
las velocidades de los flujos provenientes del extradds y el intradds serdn distintas, con lo cual en la
region VI aparecerd una linea de deslizamiento a través de la cual se produce un salto de velocidad
y la presion permanece constante.
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’ Analy. rcf sonic
M | p/px M P/Poo M P/Poo
I | 327 | o067 3.27 0.66 (1.52%) | 3.28(0.3%) | 0.65(3.08%)
III | 478 | 009 | 4.63(329%) | 0.094 (426%) | 4.78(0%) | 0.086 (4.65 %)
IV | 173 | 488 | 1.71(1.17%) | 489(02%) | 1.88(7.98%) | 4.85(0.62%)
V | 248 | 151 | 243206%) | 1.63(7.36%) | 247(04%) | 1.33(13.5%)
AUSM+ \ HLLC \ ROE
M P / P M p / P M p/ DPoo
II 3.27 (0%) 0.67 (0 %) 3.27 (0%) 0.67 (0%) 327(0) | 0.68(1.47 %)
I | 477 0%) 0.09 (0 %) 4.78 (0 %) 0.09(0%) | 4.73(0.21) 0.09 (0)
IV | 1.72(058%) | 493 (1.01%) | 1.72(0.58%) | 4.9 (0.41%) | 1.72(0.58) | 4.92 (0.81 %)
V | 244(1.64%) | 1.58(4.45%) | 244 (1.64%) | 1.57 (3.82%) | 2.44(1.64) | 159 (5.03%)

Tabla 4.4: Relaciones de presion en las regiones ILIILIV y V (perfil doble cuiia)

©

Fig. 4.8: Regiones de flujo: perfil doble cuiia.

El andlisis de este problema se restringe a un dngulo de ataque o = 15° y un dngulo del
perfil 6,, = 10°. Luego de realizar pruebas numéricas se seleccionaron dos mallas construidas
con 6 bloques de celdas (ver Fig. 4.7), una con 285300 celdas hexaédricas para ser utilizada con
sonicFoamy otra con 44000 celdas para rhoCentralFoamy dbnsFoam. En la Tab. 4.4 se
pueden observar las relaciones de presion y nimero de Mach obtenidos con los solvers basados en
densidad (rhoCentralFoam, sonicFoamy dbnsFoam) para las diferentes regiones definidas
en la Fig. 4.8.
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Fig. 4.9: Campos de velocidad, presion, temperatura y entropia para el perfil doble cuiia (solver:
rhoCentralFoam)

La Tab. 4.4 muestra que si bien los resultados obtenidos con todos los solvers son de buena
calidad, desde el punto de vista del costo computacional con sonicFoam se necesitd una malla
con alrededor de 3.3 veces mds celdas para obtener resultados comparables a los obtenidos con
rhoCentralFoam y dbnsFoam, no obstante, los tiempos de cdlculo de rhoCentralFoam re-
sultan ser menores. Ademds se puede observar que la prediccion de la presion en la region V por
sonicFoam muestra un error que ronda el 12 %.



4.4 Casos de prueba 141

A% T
0.872 =
LT
o8 1.8
1.5
—o.s »
= —1.z
—o0.2 -
0.9
o 0.6
0.347
-0.235
M P
4.77
T 493
4.5
4.2
- 3.6
— 3.6 .
» —2.7
__3 »
1.8
24
0.9
1.8
153 0015

Fig. 4.10: Campos de velocidad, presion, temperatura y entropia para el perfil doble cufia (solver:
dbnsFoam-AUSM+)
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Fig. 4.11: Campos de velocidad, presion, temperatura y entropia para el perfil doble cufia (solver:
dbnsFoam-HLLC)
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Fig. 4.12: Campos de velocidad, presion, temperatura y entropia para el perfil doble cufia (solver:
dbnsFoam-ROE)

Enlas Fig. 4.9,Fig. 4.10, Fig. 4.11 y Fig. 4.12 se pueden ver los campos de Mach, presion, tem-
peratura y de entropia obtenidos a partir de la simulaciones realizadas con rhoCentralFoam
y dbnsFoam. De dichas figuras queda explicito que el patrén de flujo obtenido corresponde al
descrito con anterioridad (ver Fig. 4.8). La soluciones para el nimero de Mach, muestran clara-
mente las ondas de choque y abanicos de expansion tanto en el intradés como en el extradds del
perfil. De forma similar se confirma a partir de dichas figuras que entre las regiones V y VI existe
un abanico de expansion y entre III y VI un choque. Finalmente a partir de la visualizacién de los
campos de entropia se puede concluir que los célculos efectuados respetan la condicion de entropia
a través de las diferentes ondas, y por lo tanto las soluciones son fisicamente posibles. También es
interesante ver que la visualizacion de la entropia permite detectar de manera muy clara a la linea
de deslizamiento en la regién VI, y su comportamiento es consistente con la teoria en el sentido
que la entropia muestra una discontinuidad pero la presién se mantiene constante.

En la Fig. 4.13 se puede observar la distribucién de presion sobre una linea perpendicular al
flujo ubicada en x = 1.25m. En dicha figura el eje de las abscisas se define iniciando en el extremo
superior del dominio computacional y aumentando a medida que se recorren las diferentes zonas en
forma descendente. En dicha figura se identifican las influencias de las ondas que emanan de cada
uno de los vértices del perfil, es notable que tanto donsFoam utilizando los flujos de Roe, AUSM+
y HLLC, como rhoCentralFoam describen la variacion de presion de manera consistente. El
maximo pico de presion registrado al atravesar el choque que divide las zonas I y IV (ver Fig. 4.9)
se registra en la Tab. 4.5 y se observa que todos los calculos registran valores similares.
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Fig. 4.13: Distribucién de presion sobre una linea vertical en x = 1.25m para el perfil doble
cuiia(E: expansion, S: choque)

| | Pamax |
RCF 3.1
ROE 3.2
HLLC 3.2
AUSM+ || 3.3

Tabla 4.5: Valores maximos de p (S7_y) perfil doble cufia

En la Fig. 4.14 se pueden observar distribucion de densidad y ntimero de Mach a lo largo de
una linea ubicada en x = 1.25m. Dicha zona es atravesada por los tres tipos de ondas presentes en
el campo de flujo (linea de deslizamiento, onda de choque y abanico de expansion), por lo tanto
observar la variacion que presentan las variables en dicha estacion y comparar sus resultados,
proporciona una clara idea del andar de los resultados.

Por otro lado en la Fig. 4.15 se observan los tiempos de computo registrados para las simu-
laciones desarrolladas con rhoCentralFoam y dbnsFoam (AUSM+,ROE y HLLC), de di-
cha figura es claro que la opcién mds econdémica resulta ser rhoCentralFoam. Puntualmente
el cémputo con dbnsFoam-ROE requiere un tiempo computacional 88.11 % mayor que el de
rhoCentralFoam, siendo los de dbnsFoam-AUSM+ y dbnsFoam-HLLC 36.85 %y 17.75 %
respectivamente. Como se mencionara antes, se necesitaron 285300 celdas con sonicFoam para
obtener resultados similares a los calculados con 44000 celdas por rhoCent ralFoam, por lo que
comparar los tiempos de computo de sonicFoam no resulta adecuado debido al claro incremento
en requerimientos de cdlculo producto del refinamiento necesario de la grilla.
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Fig. 4.14: Distribuciones de densidad y nimero de Mach a x = 1.25m para el perfil doble cufia
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Fig. 4.15: Tiempos de cémputo perfil doble cufia (At = 5e — 4s, N. = 44000,16 procesadores)

La Fig. 4.16 muestra la convergencia expresada en la norma L, de los residuos de la densidad
para rhoCentralFoam y dbnsFoam con los flujos numéricos HLLC, ROE y AUSM. En la
Fig. 4.16.a se observan los residuos para rhoCentralFoam en funcién del numero de Courant,
de alli se observa como si bien en todos los casos se alcanza la convergencia, a medida que se
disminuye el méximo valor admisible del nimero de Courant se consiguen residuos de menor
magnitud. En la Fig. 4.16.b se presentan los residuos de rhoCentralFoamy dbnsFoam para

2.5
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un Courant maximo de 0.35. En dicha figura se observa como para este valor dbnsFoam alcanza
residuos de menor magnitud en comparacién con rhoCentralFoam, no obstante, a expensas
de penalizar el paso de tiempo es factible conseguir niveles similares de convergencia lo cual no
necesariamente significa un aumento excesivo en el costo computacional. Para max(Co) = 0.35
se registra un tiempo de computacional de 2034s Fig. 4.15. Penalizando el nimero de Courant con
max(Co) = 0.15 se alcanza un nivel de residuos incluso menor que el de los otros solvers con
un tiempo de cémputo de 4535s. Cabe destacar que aunque para un mismo nimero de Courant
rhoCentralFoam presenta mayor magnitud en los residuos alcanzados la solucién obtenida
converge a un estado estacionario.

E 3k RCF—Max(Co) =04 E
g £
dN 1 RCF —Max(Co) =0.15| é‘
R =
oo -~ 0
S RCF—Max(Co) = 0.25 =
RCF —Max(Co) = 0.35(Ar =5 x 10~
-5
AUSM+
RCF—Max(Co) = 0.025
6 - -6
7 1 1 1 1 7 1 1 1 I
0 2 4 6 8 10 0 1 2 3 4 5
t[s] t[s]
(a) RCF en funcién Co (b) RCEAUSM+, ROE y HLLC ((Comaz)
0.35)

Fig. 4.16: Residuos en la norma L, de la densidad para el perfil doble cuiia (solvers: rhoCentral-
Foam, dbnsFoam(AUSM+, ROE, HLLC))
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4.4.4. Flujo bidimensional en una toma de Aire supersonica

Las prestaciones de la unidad propulsora (motor a reaccién convencional, ramjet, scramjet) en
vuelo supersonico o hipersonico, dependen de la cantidad y calidad del flujo de aire (caudal masico,
presion total y uniformidad), que la toma de aire le pueda proporcionar. Dichas tomas de aire se
disefian como una combinacién de compresion externa e interna del flujo entrante (Fig. 4.17), con
el proposito de lograr las condiciones exigidas por el tipo de motor y ademads, hacerlo de tal manera
que las pérdidas durante el proceso de conversion de la energia cinética del vuelo libre en presion
interna, sean minimas. La Fig. 4.17 muestra de manera esquemaética el diagrama de ondas que se
produce externa e internamente en la toma de aire segun que opere en condicion critica u 6ptima,
sub y supercritica.

Operacion critica u optima
Operacion sub-critica ~ --------
Operacion super-critica ~ =—-=—-= et

i~ choques internos

choques externos - i 4 "’ /

Fig. 4.17: Esquema de operacion toma de aire supersonica

Para cuantificar la eficiencia de una toma de aire existen diferentes parametros, aqui se usan la
relacion de presion total (I,,) y la captura de aire (m.). La relacion de presiones estd dada por:

M, = 20T (4.118)
Ppoo

donde por es la presion total en la seccion final de la toma de aire y pg, la presion total de la
corriente libre. Por su parte la captura de aire se define por:

A,
A100%

(4.119)

Me

es decir, como el cociente entre el drea de la captura A. definida por la proyeccion vertical de
la linea de corriente que luego de ser desviada por los choques emergentes desde la rampa de
compresion externa arriba al borde de ataque de la cubierta superior (cowl lip), y el darea Ajpoy
definida por la proyeccion vertical de la linea de corriente que desde el inicio de la rampa y sin
desviarse, llega al borde de ataque de la cubierta superior. Dichas dreas A,y A1 se muestran en
la Fig. 4.18. La configuracién objeto de las simulaciones numéricas aqui presentadas y analizadas,
ha sido disefiada y experimentalmente evaluada por NASA [62, 63].
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L,=64mm L;=90mm
]

choque oblicuo 1=y
S W S e ,\

linea de corriente

inletiisolator
A :

L, = 28um

Fig. 4.18: Pardmetros geométricos de la toma de aire y lineas de corriente que definen a m,.

Las Fig. 4.19.a y Fig. 4.19.b, muestran distribuciones de presiones sobre la superficie de la
rampa y su continuacién como superficie inferior del conducto de seccion constante (también se
le conoce como aislador (isolator)). Dichas presiones corresponden a simulaciones efectuadas con
distintos solvers y a mediciones experimentales aplicables a la condiciéon de vuelo M., = 4.0.
Los valores de presion presentados han sido normalizados con la presién (p.,) de la corriente
libre y la altura (H,;) del conducto. En las Fig. 4.19.a y Fig. 4.19.b cabe destacar los puntos R1,
R2 y R3, los cuales corresponden a la primera reflexion de la onda proveniente de la cubierta
superior (R1), al inicio del abanico de expansion que aparece como consecuencia del cambio de
direccion del flujo al ingresar desde la rampa al conducto (R2) y finalmente (R3), consecuencia
de la compleja interaccion entre el choque originado en R1 y la expansiéon R2. Se observa que
donde la simulacién numérica produce fuertes gradientes adversos de presioén (z/H; ~ 22.5)y
(x/H, ~ 27), las discrepancias con datos experimentales son muy notables. Se estima que dichas
discrepancias son consecuencia de la separacion de la capa limite y tales efectos no pueden son
contemplados en simulaciones que no incluyen efectos viscosos.
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Fig. 4.19: Presion sobre la rampa principal de la toma de aire (M., = 4.0)
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Fig. 4.20: Detalle de la distribucién de presion en el conducto interno de la toma de aire(M,, =
4.0) (rhoCentralFoam)

Si la condicion de funcionamiento de la toma es sub-critica, no todas las ondas de compresion
externa se focalizan en el borde de ataque de la cubierta superior. Esto conduce a que cierta canti-
dad de flujo masico procesado por la toma de aire no entre al conducto previo a la ubicacién de la
unidad propulsora. Se dice entonces que una porcién del flujo es spilled y, obviamente, la toma de
aire no operard segtn su condicion de disefio. En la Fig. 4.21, se presentan valores de la relacién de
captura m,. a nimeros de Mach de vuelo menores y mayores que el de disefio M., = 3,4,5,6,7"".
Todas las predicciones numéricas concuerdan satisfactoriamente con los resultados experimenta-
les. La Fig. 4.21 también muestra que M, ~ 3 se produce una caida abrupta del parametro m,
y por consiguiente una abrupta disminucién de la masa de aire que ingresa a la toma. Cuando
m. < 0.3 la toma de aire ya no es operativa y alcanza la condicién que se conoce como unstart

17Se hace la excepcién de incluir resultados para M, = {6, 7} ya que se cuenta con datos de comparacién
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inlet. Nétese que la aproximacion a este estado de la toma de aire es bien captada por el solver
rhoCentralFoam.

1 I
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+ RCF
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02 | | |
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Fig. 4.21: Captura de aire para (M, = [3,4,5,6,7])

Las Fig. 4.22.ay Fig. 4.22.b muestran distribuciones de nimeros de Mach y presiones aso-
ciados con el flujo externo de la toma de aire y la Fig. 4.22.c, detalles correspondientes al com-
portamiento de la presion en el interior del conducto de seccién constante para cada uno de los
solver considerados (rhoCentralFoam, donsFoamy sonicFoam). Cabe notar que todos los
solvers describen un comportamiento similar en la parte externa de la toma. No ocurre asi con el
flujo interno donde se desarrolla un proceso complejo interactivo de expansiones y compresiones
y los resultados de las simulaciones provistas por los solvers de la libreria dbnsFoam se diferen-
cian significativamente de las que se obtienen con rhoCentralFoamy sonicFoam. Asi por
ejemplo, en la Fig. 4.19.a que muestra presiones sobre la rampa principal y parte del conducto
computadas con rhoCentralFoamy sonicFoam, se obtiene para x/H; ~ 27 un pico de pre-
sion consistente con los datos experimentales, mientras que con los solvers dbns dicho pico de
presion se reduce en un 50 % (Fig. 4.19.b)

Es de fundamental importancia determinar la presion total con que el flujo capturado por la
toma es entregado al sistema propulsor. La Fig. 4.23 muestra un gréfico, aplicable a una toma de
aire cuyo disefio ha sido esquematizado en la Fig. 4.17, con datos numéricos de la recuperacion
de la presion total en términos del parametro Il vs. el nimero de Mach de vuelo. Dichos da-
tos, obtenidos con simulaciones numéricas con los solvers rhoCentralFoam, +sonicFoamy
dbnsFoam-AUSM+, verifican que ningtn resultado de las simulaciones numéricas es satisfacto-
rio. No obstante, los resultados de rhoCent ralFoam son los que mejor se adaptan al comporta-
miento de los valores experimentales.
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Fig. 4.22: Mach, presién y densidad en el conducto de la toma de aire
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Fig. 4.23: Relacién de presiones totales para la toma de aire

Una posibilidad de mejora en las predicciones de recuperacion de presion total, particularmente
en el conducto, es incorporar los efectos viscosos producto del comportamiento de la capa limi-
te. Esto implicaria determinar su transicion desde laminar a turbulenta y su eventual separacion.
La incorporacién del modelo turbulento de Menter [64] identificado como Shear Stress Transport
(SST), al solver rnoCentralFoam estd prevista como proximo trabajo de aplicaciones al flujo
supersonico. El modelo SST estd basado en modificaciones efectuadas sobre el £ — w de Wilcox
[65] que se utiliza en la subcapa y en la zona logaritmica de la capa limite turbulenta y gradual-
mente cambia hacia el modelo k — ¢ estdndar en la zona de la capa limite turbulenta conocida como

wake region.



152 4. Aplicaciones al flujo supersonico

4.4.5. Flujo bidimensional y axisimétrico alrededor de un cuerpo romo

Los resultados presentados en secciones anteriores han mostrado que en el entorno de open-
Foam ™ los esquemas centrados de Kurganov et al. cuentan con la capacidad de proporcionar
soluciones de similar y en ocasiones superior calidad a las proporcionadas por esquemas tradi-
cionales de calculo basados en el uso de solvers de Riemann y del esquema AUSM+. También se
mostrd que en cuanto concierne a costo computacional resultan més eficientes los esquema de Kur-
ganov et al. y a su vez mediante una adecuada seleccion de esquema de reconstruccion se puede
mantener acotada la difusiéon numérica lo cual se traduce en buena resolucion de las discontinui-
dades en el campo de flujo.

No obstante y como culminacion de las pruebas realizadas con la implementacion de los esque-
mas de Kurganov et al. dentro de openFoam ™ (rhoCent ralFoam) en esta seccion se resuelve
el problema de flujo externo sobre un cuerpo romo. Para lo cual se consideran dos configuracio-
nes una bidimensional y otra axisimétrica. Ademads en estd seccion se comparan las soluciones
obtenidas utilizando diferentes funciones limitadoras en el procedimiento de reconstruccion. Se
considera un cuerpo romo cuyo contorno en un plano xy se define por la funcién:

f(x) =2 for0<z<1 (4.120)

Para el problema axisimétrico la generatriz de la configuracion es el contorno descrito por la
Ec. 4.120. Las condiciones de la corriente libre en ambas configuraciones son M., = 3.5, T, =1
Y Poo = 1 (valores para un gas normalizado en el cual M = U lo cual implica T = 1, a = 1m/s,
v=T7/5y W = 11640.3kg/kMol) [66].
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Caso bidimensional

El caso se computa utilizando dos mallas construidas con un bloque de 45000 (malla-1) y
otro de 72000 (malla-2) celdas hexaédricas. La configuracion de la malla puede observarse en
la Fig. 4.24. Las condiciones de borde aplicadas en este caso corresponden a las descritas en la
Tab. 4.6.

%S
QA :“‘

sPlane

Fig. 4.24: Configuracion de la malla: cuerpo romo configuracion 2D.

| Contorno |  p[kPd] \ TIK] | Ulm/s] |
inlet 1 1 (3,0,0)
symPlane symmetryPlane | symmetryPlane | symmetryPlane
bodyWall zeroGradient zeroGradient slip
outlet zG zG zG
frontAndBack empty empty empty

Tabla 4.6: Condiciones de borde: cuerpo romo configuracién 2D

El problema se resuelve utilizando las funciones limitadoras de van Leer, van Albada y Min-
Mod de Roe (ver Tab. 4.2). En las Fig. 4.25a y Fig. 4.25b se pueden ver las curvas de nivel de
los campos de numero de Mach y presion obtenidas para cada una de las funciones limitadoras.
A partir de dichas figuras se observa que la resolucion de la onda dada por la funcién MinMod
muestra el comportamiento mds difusivo. Por otro lado tanto la funcién vanLeer como la vanAl-
bada proporcionan una mejor resolucion, pero se observa una tendencia a inducir oscilaciones en
el campo de presion.

La mejor resolucion de la onda se obtiene con la funcion limitadora vanAlbada, no obstante la
tendencia de dicha funcién a inducir oscilaciones en el computo de la presion resulta més notable.
Lo expuesto indicaria que los resultados con el mejor balance entre un campo de presiones libre de
oscilaciones y una buena resolucién para la onda de choque se consiguen con la funcién vanLeer.
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Minmod VanLeer

(a) Distribucién nimero de Mach:

Minmod VanLeer

9.00

10,00

11,00

13.4]1

/5,017)

(b) Distribucién de presiones

Fig. 4.25: Distribuciones de niimero de Mach y presiones: cuerpo romo configuracion 2D (Malla-

1).
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La Fig. 4.26 presenta los cambios de entropia obtenidos en el dominio con cada una de las
funciones limitadoras. Dichos cambios se corresponden con los esperados a través de ondas de
choque curvas. Se puede decir entonces que la simulacién numérica tiene sentido fisico. Si a los
cambios de entropia se afiaden resultados relativos a nimeros de Mach y presiones locales, se
puede concluir que la simulacién es correcta.

VanLeer

Minmod

VanAlbada

Fig. 4.26: Distribuciones de entropia: cuerpo romo configuracion 2D (Malla-1).

La presioén de impacto calculada por medio de la teoria de onda de choque normal para este
problema resulta P/ P,, = 16.24 [16, 17]. En la Tab. 4.7 se pueden observar los valores obtenidos
para presion y el error asociado con cada una de las funciones limitadoras.

| B(r) | Presion de estancamiento | %Error |
VanLeer 16.21 0.18
Minmod 16.34 0.6
VanAlbada 16.22 0.12

Tabla 4.7: Presion de impacto: cuerpo romo configuracion 2D (Malla-1)

Finalmente las distribuciones de nimero de Mach y presion para la malla con mayor niimero de
celdas (Malla-2) se pueden observar en las Fig. 4.27a y Fig. 4.27b . A partir de dichas figuras queda
claro que el refinamiento de la malla brinda una mejor calidad en los campos solucién obtenidos.
En lo que respecta a los resultados producidos con la funcién MinMod se nota una reduccion
apreciable en la difusividad de la onda de choque. Los campos de presiones obtenidos con las
funciones vanAlbada y vanlLeer carecen practicamente de oscilaciones. En cuanto a la captura de
la onda, aparentemente la funcién vanAlbada proporciona la mejor resolucion.
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VanLeer

VanAlbada

(a) Distribucién nimero de Mach

VanLeer

VanAlbada

(b) Distribucién de presiones

Fig. 4.27: Distribuciones de nimero de Mach y presiones: cuerpo romo configuracion 2D (Malla-2)

La distancia desde el cuerpo hasta el choque normal se estima en 0.38 m. Debido a que para
el cuerpo en estudio (configuracién 2D) no se han encontrado datos con que comparar la distancia
desde el cuerpo hasta la onda, ésta se ha verificado mediante la realizacién de casos de prueba sobre
cilindros y esferas para los cuales dicha distancia puede ser estimada por medio de la correlacion
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de Billig [67](Fig. 4.28). Por lo tanto se estima que el valor determinado para el cuerpo en estudio

es confiable.
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(b) Esfera: Configuracion axisimétrica

Fig. 4.28: Comparacion de la distancia de la onda normal determinada con rhoCentralFoam con la
obtenida por medio de la correlacion de Billig para un cilindro y una esfera.

En cuanto a la convergencia de los diferentes campos solucidn, en la Fig. 4.29 se observa la
convergencia en la norma L, para cada una de las funciones limitadoras. Dicha figura confirma en
términos de la convergencia que las funciones limitadoras que mejor comportamiento presentan
son las de van Leer y van Albada. En el caso de la funcién MinMod, se observa que ésta aun no
converge cuando las de van Leer y van Albada alcanzan la condicion estacionaria alrededor de los
35000 pasos de tiempo. Puntualmente en la temperatura y el Mach es evidente un comportamiento
oscilatorio tanto para la funcién van Albada como para la vanLeer. A pesar de esto, en vista de los
resultados obtenidos al emplear la funcién van Leer, se puede decir que proporciona los mejores
resultados en cuanto a calidad y convergencia.
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Fig. 4.29: Residuos en la norma Ly, de Ma,p,p y T para las diferentes funciones limitadoras:

cuerpo romo configuracion 2D.
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Caso axisimétrico

La configuracion axisimétrica de la malla se construye suponiendo simetria respecto de un eje
central y utilizando superficies denominadas wedge patches para limitar el dominio lateralmente
[68]. Los limites radiales del mallado surgen de la interseccién de estos patches con las superfi-
cies contorno del cuerpo y la preestablecida como entrada del dominio de computo. La malla se
construye utilizando un bloque de 24500 celdas hexaédricas (Fig. 4.30). Las condiciones de borde
resultan ser idénticas a las descritas para todos los contornos del caso 2D a excepcién del contorno
frontAndBack el cual se divide en 2 contornos frontAndBack _pos y frontAndBack_neg, sobre los
cuales se aplica la condicion de borde tipo wedge (ver Seccion.2.8).

Fig. 4.30: Malla cuerpo romo: configuracion axisimétrica.

Considerando que los resultados del caso bidimensional mostraron que la funcién limitadora
de van Leer brinda el mejor compromiso entre un campo de presiones libre de oscilaciones, una
apropiada resolucion de la onda de choque y convergencia, la unica simulacion para este caso se
desarrolla empleando dicha funcion.

Enla Fig. 4.31" se comparan el campo de nimero de Mach obtenido en la simulacién efectua-
da con rhoCentralFoamy el reportado por Brooks [66]. De acuerdo a la simulacién realizada,
la distancia de la onda se estima en 0.10048 m la cual difiere en 4.47 % respecto a la reportada por
Brooks. También se compara la posicion de la linea sénica tomando como dato de referencia al
punto de interseccion de dicha linea con el cuerpo. Dicho punto se ubica en 0.2584 m0.5078 m)
con respecto a un sistema de coordenadas plano con origen en el punto de impacto, en este caso las
diferencias son 3.11 % y 1.57 % para las coordenadas x e y respectivamente. Es de hacer notar que
la resolucion de la onda de choque que se obtiene con las simulaciones con rhoCentralFoam
es aceptable a pesar de la relativa poca cantidad de celdas empleadas. En la Fig. 4.32 se observa la

18N6tese que las coordenadas del cuerpo utilizadas por Brooks y las utilizadas aqui fijan diferentes marcos de
referencia de alli las diferencias observadas en las escalas.
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comparacion de la distribucion de presiones sobre el cuerpo calculada con rhoCentralFoam,
con la obtenida por Brooks [66]. Se observa una buena correspondencia entre ambos campos.

02 04 06 03 i

Fig. 4.31: Cuerpo romo axisimétrico distribuciones de Mach: rhoCentralFoam(izq) - Brooks [66]
(der).

y(m) y(m)

0.5} 0.5

02 04 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 -0.2 0 012 0.4 0.6 0.8
x(m) x(m)

Fig. 4.32: Cuerpo romo axisimétrico distribucion de presiones : thoCentralFoam (izq) - Brooks
[66] (der).

La simetria del problema permitiria utilizar la teoria newtoniana modificada (TNM) para esti-
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mar el coeficiente de presién (c,) sobre el cuerpo [14]. Por lo tanto resulta ttil comparar los resul-
tados de la simulacion numérica con los provenientes de dicha teoria. En la Fig. 4.33 se muestra
dicha comparacion.

PAN RhoCentralFoam
1.4 - — TNM n

0.8 -
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0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Fig. 4.33: Cuerpo romo axisimétrico: distribucion del coeficiente de presion

Noétese que en el punto de impacto la simulacion realizada con rhoCentralFoam en con-
junto con la funcién limitadora de van Leer da como resultado una diferencia del 1.6 % respecto
del valor provisto por la teoria newtoniana. La maxima diferencia encontrada entre resultados ob-
tenidos con rhoCentralFoamy la teoria newtoniana es del orden del 15 %. Téngase en cuenta
que la aplicacion de esta teoria para M., = 3.5 es inusual. Finalmente en la Fig. 4.34 se puede
observar los cambios experimentados por el nimero de Mach, presién, temperatura y densidad de
la corriente libre a través de la discontinuidad producida por la onda de choque. La resolucién de
la onda si bien es aceptable, puede ser mejorada aumentando la cantidad de celdas utilizadas en la
grilla o mediante mallado adaptivo.
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Fig. 4.34: Cuerpo romo axisimétrico: cambios de Mach, presién, temperatura y densidad a través
del choque.
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Capitulo 5

Detonaciones

Nomenclatura
Abreviaturas
CEA Chemical Equilibrium with Applications
CFL Condicion de Courant—Friedrichs—Lewy
cl Chapman-Jouguet
1Y Fixed value
NASA National Aeronautics and Space Administration
ODEs Ordinary differential equations
PaSR Fartially stirred reactor
SIBS Semi implicit method of Bulirsh and Stoer
vN von Neumann
zG Gradiente nulo
Alfabeto latino
A Factor pre-exponencial
a Velocidad de propagacion del sonido
a Altura de la célula de la detonacion
b Longitud de la célula
C Concentraciéon
" Relacion de aspecto de la célula
Cp Calor especifico a presion constante
Co Numero de Courant
Cy Calor especifico a volumen constante
D Velocidad de propagacion de la detonacion
E Energia total
E, Energia de activacién
€s Energia sensible
fo Overdriven factor
H Entalpia total
hs Entalpia sensible
ka Coeficiente de Arrhenius

Constante de reaccidn de retroceso
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Alfabeto griego
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Superindices

m

o

Subindices
N

k

u

b

DN

dr

Constante de reaccion de avance
Longitud del dominio

Longitud de induccién

Flujo mésico

Exponente de la temperatura

Nuimero de moles

Presion

Constante particular del gas

Constante universal de los gases
Temperatura

Temperatura de referencia

Temperatura de activacion

Temperatura de empalme tablas JANAF
Temperatura limite superior tablas JANAF
Temperatura limite inferior tablas JANAF
Tiempo

Peso molecular

Peso molecular de la especie k

Peso molecular medio

Fraccion molar de la especie k

Fraccién de masa de la especie k

Angulo de deflexién
Entalpia de formacion o quimica de la especie k
Paso de tiempo fluidodindmico

Eficiencia de tercer cuerpo de la especie j para la reaccion ¢

Coeficientes estequiométricos de los reactantes
Coeficientes estequiométricos de los productos
Densidad

Concentracion masica de la especie k
Relacion de equivalencia.

Compresibilidad

Velocidad de reaccién de la especie k

Calor liberado por la combustién

Base molar
Condiciones estandar

Numero de especies
Propiedad de la especie k
Mezlca fresca (unburned)
Mezcla quemada (burned)
Condicioén en el (driven)
Condicién en el (driver)
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Operadores
[ Concentracién

Introduccion

En el capitulo anterior se exploraron diferentes técnicas aplicables a flujos con altas velocida-
des construidas utilizando las diferentes herramientas numéricas ofrecidas por openFoam ™ . Se
observé que los esquemas centrados de Kurganov en un contexto de malla poliédrica no estruc-
turada, proporcionan una alternativa a las técnicas tradicionales que también ofrece soluciones de
buena relacion calidad/costo computacional a problemas que involucran flujos en los que una co-
rrecta captura de las ondas presentes en el campo de flujo resulta ser definitoria. Aqui se aborda
el problema de las detonaciones, las cuales se caracterizan porque el frente de onda viaja a ve-
locidades supersonicas induciendo a medida que se desplaza por un medio reactivo, reacciones
exotérmicas que sustentan a la detonacion|[1].

A diferencia de la combustion con baja velocidad (Cap. 3), al resolver las ecuaciones reactivas
a altas velocidades, ademds de los efectos compresibles asociados a los fuertes gradientes de tem-
peratura producto de los efectos de la liberacion de calor (reacciones exotérmicas), se deben tener
en cuenta los efectos tipicos de un flujo a alta velocidad. Estos efectos son consecuencia de los
cambios de densidad por la compresién/expansion que experimenta el fluido en respuesta a fuertes
gradientes de presion [2, 3]. Como los términos convectivos cobran preponderancia en un campo
de flujo en el cual se producen detonaciones (M >> 1), se hace necesario dar un trato apropiado
a dichos términos y aplicar técnicas que puedan resolver de manera adecuada las diferentes ondas
presentes. Para esta tarea, en este capitulo se propone utilizar los esquemas de Kurganov como
técnica resolutiva en vista de los buenos resultados obtenidos con flujos compresibles no reactivos
(Cap. 4) [4-7].

En funcion de la velocidad a la cual se propaga una onda reactiva se pueden distinguir dos mo-
dos de combustion, la deflagracion y la detonacion. En un proceso de combustion a baja velocidad
el mecanismo principal de ignicién de la mezcla reactiva y propagacion de la llama estd dominado
por efectos difusivos turbulentos, por lo tanto, resulta trascendental tener en cuenta dichos efectos
y la turbulencia [8, 9]. Por otro lado, el mecanismo que genera la ignicion en un proceso detonante
es la compresion generada por el frente de onda, mientras que debido a las altas velocidades los
efectos difusivos tienen poca incidencia y pueden no ser considerados[!]. En consecuencia, las
ecuaciones de Euler aplicables a procesos detonantes resultan ser una apropiada representacion
matematica.

Simular numéricamente procesos detonantes es una tarea demandante desde el punto de vista
computacional y para lograr desarrollar un modelo exitoso para las ondas detonantes se debe contar
con un método eficiente para resolver la parte fluidodindmica. Aqui se mostrara que se han emplea-
do con éxito volimenes finitos y el esquema de Kurganov para tratar los términos convectivos|[ 10].
El modelado de la quimica implica seleccionar un modelo cinético apropiado para la mezcla reacti-
va en estudio, dicho modelo debe reflejar de la forma més fidedigna posible el mecanismo cinético
de reaccion, para esto existen diferentes niveles de aproximacion, tal cual fue mostrado en Cap. 3
donde se emplearon modelos globales, elementales y combinacién de ambos. De nuevo se hace ne-
cesario resolver un sistema de stiff ODEs asociado a la actividad quimica, para lo cual se emplea
el método semi-implicito de Bulirsh-Stoer dados los buenos resultados conseguidos previamente

[11].
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El estudio formal de las detonaciones aparece a mediados del siglo XIX, exactamente en 1869
cuando Abel realiza la primera medicién experimental de la velocidad de propagacién de una de-
tonacioén [12]. Sin embargo, ya desde el siglo XV se tenia conocimiento de que ciertos compuestos
quimicos desarrollaban violentas explosiones cuando se sometian a estimulos de origen mecanico
[12]. En 1883 Mallard y Chatelier lograron obtener fotografias que mostraban la transicion de una
deflagracion hacia una detonacion, estos dos investigadores fueron los primeros en proponer que
el frente detonante aparece como consecuencia de una fuerte compresion adiabética. La prime-
ra teoria para el estudio de las detonaciones fue propuesta de forma independiente por Chapman
(1889), Jouguet(1904,1905) y Mikelson (1890), cabe mencionar que el trabajo de Mikelson a pesar
de ser uno de los pioneros en este campo ha sido poco difundido debido a que su tesis doctoral no
fue conocida fuera de Rusia. De forma independiente Chapman, Jouguet y Mikelson proponen una
teoria para las detonaciones que se fundamenta en el andlisis de las ecuaciones de conservacion a
través del frente detonante, encontrando que existen dos posibles soluciones que convergen hacia
una tnica cuando la velocidad del frente es minima.

Una debilidad de la teoria de Chapman-Jouguet (CJ) es la falta de argumentos matematicos y
fisicos fuertes que justifiquen el criterio de seleccidén de la solucion, en vista de esto muchos inves-
tigadores desde finales del siglo XIX hasta nuestros tiempos han utilizado diferentes argumentos
para satisfacer dicho criterio. A pesar de que la teoria CJ es exitosa al predecir la velocidad de pro-
pagacion ademads de las variaciones en p, 7', p y u a través del frente, esta teoria no ofrece detalle
alguno respecto a la estructura de la detonacion. Fueron Zeldovich (1940), von Neumann (1942)
Doring (1946) quienes propusieron el primer modelo de la estructura de una detonacién plana el
cual continta siendo el més aceptado (comtinmente denominado modelo ZND).

5.1. Modos de combustion

Pueden manifestarse diferentes modos de combustion segin las condiciones en las cuales se
desarrolla el proceso. En general decidir el proceso dependerd de las condiciones iniciales, de
borde, composicion de los reactantes, grado de homogeneidad, nivel de turbulencia, configuracion
geométrica y caracteristicas de ignicion.

La zona de reaccion también conocida como frente de llama, zona de llama u onda reactiva [8],
se identifica como la zona en la que las reacciones tienen lugar produciendo una transformacion
exotérmica. De acuerdo a la configuracién de los reactantes (combustible y oxidante) los procesos
de combustion pueden dividirse en dos categorias:

= Combustién pre-mezclada
El estado de mezcla entre oxidante y combustible es completamente homogéneo.

= Combustion difusiva
El estado de mezcla esta condicionado por los procesos de difusion experimentados por los
reactantes, originalmente inyectados por separado.

Dependiendo de la velocidad a la que se desplaza la onda reactiva, en la combustion pre-mezclada
se distinguen dos modos:

= Deflagracion
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= Detonacion

Estos dos modos de combustion presentan propiedades completamente diferentes. En la figura
Fig. 5.1 se puede observar una onda reactiva unidimensional que se desplaza de izquierda a derecha
con velocidad contante u,4. Las condiciones en la zona de los gases no quemados (por delante de
la onda) se identifican con el subindice u y en la region de los gases quemados (por detrds de la
onda) con el subindice b.

Onda de combustion

Uuq
—»
- P A—
up u,
PuT, P
P Ty, Pb ¢

Fig. 5.1: Onda de combustion unidimensional

Hasta aqui s6lo se mencion6 que la onda observada en la Fig. 5.1 es una onda reactiva, que
puede ser una deflagracion o una detonacion segin su velocidad de propagacion. En el contexto
de la Fig. 5.1 las velocidades de los gases no quemados y quemados (u, y u) son relativas a la
onda en un marco de referencia que se mueve con esta ltima, por lo tanto, la onda se considera
estacionaria. De esta forma se puede considerar que los gases no quemados se aproximan hacia el
frente con velocidad wu, mientras que los productos se alejan con velocidad .

Si la velocidad de los gases no quemados (u,,) por delante de la onda es del orden de ~ 0 —
100m s~! la onda esquematizada en la Fig. 5.1 serd una deflagracién, su comportamiento es el de
una onda de expansion y por lo tanto se observa una caida de presion y un aumento del volumen
especifico. La deflagracion es una onda de combustién que se propaga a velocidades subsonicas.
En procesos de combustiéon a bajas velocidades predominan los fendmenos difusivos sobre los
convectivos. Entonces, los efectos turbulentos y de transporte difusivos determinan la velocidad de
propagacion. El principal mecanismo de ignicion asociado a una deflagracion es la transferencia
de calor desde la zona reactiva [8].

Por otro lado, una detonacioén se propaga a velocidades supersénicas (~ 2000ms~1), es una
onda de compresion donde el frente se comporta como una onda de choque fuerte que comprime
el gas produciendo un aumento de temperatura de tal magnitud que produce la autoigniciéon de
la mezcla. Debido a las escalas temporales involucradas, los efectos convectivos presentan mayor
importancia que los difusivos [12]. Valores tipicos de los diferentes pardmetros a través de una
detonacion pueden observarse en la Tab. 5.2 [13].
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| Detonacion Deflagracién |
w/a 510 0.0001-0.03

Up /Uy 0.4-0.7 4-6
po/pu 13-55 0.98
)T, 821 4-16

Pb/ Pu 1.7-2.6 0.06-0.25

Tabla 5.2: Diferencias cuantitativas entre deflagraciones y detonaciones

5.2. La Lineas de Rayleigh y la curvas de Hugoniot: relaciones
de Rankine-Hugoniot

A pesar de que el andlisis presentado aqui puede ser encontrado en la bibliografia concerniente
a la combustion, se considera pertinente incluirlo en vista de que los argumentos de la teoria de
Chapman-Jouguet tienen un fuerte fundamento en lo descrito a continuacion.

Utilizando las leyes de conservacion es posible definir las lineas de Rayleigh y las curvas de
Hugoniot. En el estudio de flujos gasdindmicos adiabdticos, es bien sabido que el diagrama p — v
que pasa por el punto (pipy*,vivy') = (1,1) define la curva de Hugoniot que corresponde al
lugar geométrico donde residen los valores detrds de una onda de choque con respecto de las
condiciones no perturbadas (vg, pg) para una velocidad definida u,. Al estudiar detonaciones se
hace necesario considerar como punto de partida las curvas de Hugoniot y las lineas de Rayleigh
debido a que ambas entidades definen sobre el diagrama p — v condiciones fisicamente posibles y
las diferencias entre detonaciones y deflagraciones.

5.2.1. Lineas de Rayleigh

Considerando a las ecuaciones de conservacioén de la masa y el momento en su forma unidi-
mensional se puede obtener la relacion:

1 1
Pb = Pu = (puuu)2 (_ - | = KZ(Vb - Vu) (51)
Pb Pu
Si se definen
A Pb A Vb
p = — V= —
Pu Vy

entonces, se puede obtener una relacion entre los nimeros de Mach de los reactantes y los produc-

tos tal que [1]:
M2 = MY (5.2)

u A

Utilizando la Ec. 5.2, es posible escribir a la Ec. 5.1 en términos de M, o M}, como:
M= ————— (5.3)

donde el producto yM, = K?/(pup.) €s un pardmetro adimensional funcién del cuadrado del
flujo de masa a través de la onda [1]. Al hacer un diagrama p — v y graficar la Ec. 5.3 las rectas que
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pasan por (p,9) = (1,1) son las lineas de Rayleigh, éstas tienen pendiente (—yM?) y debido a
que el nimero de Mach de los reactantes debe ser mayor que cero (M, > 0), dichas lineas existen
s6lo para las condiciones:

p>DA0<) V< A(w>1) (5.4)

Las lineas de Rayleigh (lineas rectas en el diagrama (p — v) definen el camino termodindmico por
el que sucede la transformacion (1,1) — (p,0) .

5.2.2. Curvas de Hugoniot

Si se consideran las ecuaciones de conservacion de la energia y la Ec. 5.1, es posible definir la
relacion:

1
hy — hu = 5 (v = vu) (P = Pu) (5.5)

la cual se conoce como la relacion de Hugoniot, ésta es independiente de la ecuacién de estado y
por lo tanto del material por el cual se propaga la onda.

Introduciendo el aporte energético de la liberacién de calor producto de la combustion wr,
considerando ¢, = cte y las definiciones de p y 0, es posible obtener:

=1 [ 7—1> Ay . (7—1>
+ — U+ = + 2w S 5.6
(p 7+1)( 1) (1) Tyl GO

donde wr = (Pu/p.) wy. Las curvas que satisfacen a la Ec. 5.6 se denominan Curvas de Hugoniot
y son hipérbolas con asintotas p — 7=1/y+1y v — —7=1/4+1. En condiciones no reactivas las cur-
vas pasan por el punto (p, ©) = (1, 1), de lo contrario siempre se ubican por encima de dicho punto.
Las ecuaciones Ec. 5.2 y Ec. 5.6 son las relaciones de Rankine-Hugoniot y sus implicaciones en
lo que concierne a este capitulo se discuten a continuacion.

5.2.3. Ondas de detonacion y deflagracion

Luego de manipular de forma apropiada las Ec. 5.2 y Ec. 5.6, se puede obtener:

1— M2 22— 1) M2 :
-1l =— |14+ (1 — ) 5.7
R SRy Ve ( v Mﬁ)?‘“”) -7
1
. (1— M,y 20y —1)  M,? \?
4+ - 1=—"|14+(1-— 5.7b
P CESY T - Mt ©-70)

Las Ec. 5.7ay Ec. 5.7b muestran que el sistema estd caracterizado por 3 pardmetros, v, Wy y M,,
los cuales representan la compresibilidad de la mezcla, el calor liberado por las reacciones y la
velocidad de propagacion de las ondas.

Las Ec. 5.7ay Ec. 5.7b definen dos posibles soluciones. Dichas soluciones presentan diferen-
tes caracteristicas para M, > 1y M, < 1. Los signos de vy — 1y p & —1 estan determinados por
el de (1 — M?2). Por lo que es posible definir dos ramas:
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= Rama supersénica: Si M,, > 1 — Detonaciones

= Rama subsonica: Si M,, < 1 — Deflagraciones

La Fig. 5.2 muestra un esquema en el que se pueden observar graficadas las posibles soluciones de
acuerdo con las relaciones de Rankine-Hugoniot.

: Solucién imposible
------- : Linea de Rayleigh

~Detonacion fuerte (overdriven) | ————— : Curva de Hugoniot

/Punto superior de CJ

Detonamon débil

&7 >0

eflagracion débil

Punto inferior de CJ

Deflagracion fuerte

=

Fig. 5.2: Soluciones admisibles en el diagrama p — © (Rankine-Hugoniot)

Las ondas de detonacion viajan a velocidades supersonicas, esto implica que a través de la onda
la presion y la densidad aumentan, mientras que la velocidad disminuye (pp > Py, Po > pPu, Up <
u,,). El posible incremento en la presion esta limitado por 14+ (y—1)wy < p < coy 0 = 1, mientras
que para la reduccion en volumen se satisfacen las siguientes condiciones: (y—1)/(y+1) <0 <1
y p = oo. Las soluciones con los valores mas altos y bajos en cuanto al salto de presién se conocen
respectivamente como detonacion fuerte y detonacion débil (Regiones entre los puntos A y D de
la Fig. 5.2).

También se identifican dos puntos donde las lineas de Rayleigh son tangentes a las curvas de
Hugoniot, estos puntos denominados Punto superior de CJ y Punto Inferior de CJ son respec-
tivamente donde tiene lugar la velocidad minima de detonacién (punto superior de CJ) y la velo-
cidad maxima de deflagracién (punto inferior de CJ). Luego de afiadir el requisito de tangencia,
se observa que las velocidades de propagacién para los puntos superior e inferior de Chapman-
Jouguet estdn definidas para valores dados de (v, wr), entonces, para evaluar las propiedades de
las ondas de CJ se deben determinar las pendientes de las lineas de Rayleigh y de las curvas de
Hugoniot, por lo tanto empleando Ec. 5.2 y Ec. 5.6 se puede demostrar que [, 12]:

(>—1)0
(1 —=19)p ! e
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Teniendo en cuenta la Ec. 5.2y Ec. 5.3, se puede escribir a la Ec. 5.8 como:
My =1 (5.9)

Esto implica condicién sénica detrds de la onda, condicién que fue usada por Jouguet para deter-
minar la solucién al problema. Por su parte, Chapman utilizé el criterio de minima velocidad para
llegar a la misma solucién y en consecuencia ambos criterios resultan completamente equivalentes
[12]. Cuando se tiene en cuenta la estructura de la onda se puede mostrar que detonaciones débi-
les en conjunto con reacciones exotérmicas son dificiles de observar. En general, en simulaciones
numéricas y en la gran mayoria de montajes experimentales se logran observar detonaciones que
se propagan con la velocidad de Chapman-Jouguet (Seccion. 5.5). Cuando una detonacién viaja

con velocidad superior a la de CJ, se dice que es overdriven, no obstante se verifica que t — o0,
D — D¢gy.

Utilizando las ecuaciones de continuidad y momento en forma 1D, se puede demostrar que el
flujo mésico por unidad de area estd dado por:

m =

(5.10)

A partir de la Fig. 5.2 se observa que parap = 1y © = 1 son obtenidas las soluciones para presion y
volumen constante respectivamente. También, en la misma figura se resaltan las zonas de solucién
imposible, dichas zonas estdn delimitadas por p = cte, v = cte.

5.3. Ecuaciones de gobierno

En el Cap. 3 se presentaron las ecuaciones de transporte para un flujo quimicamente activo en
el que se tuvieron en consideracion los efectos de la turbulencia. Aqui se presentan las ecuaciones
para un flujo con reacciones quimicas sin tener en cuenta ningin efecto difusivo, este conjunto
de ecuaciones corresponde a las ecuaciones de Euler incluyendo las respectivas ecuaciones de
transporte para las especies involucradas, los términos fuentes asociados a la produccién/consumo
de las especies y el que describe la liberacion de calor en la ecuacién de la energia.

5.3.1. Conservacion de las especies

La ecuacion de las especies se puede definir bien sea en funcion de la densidad parcial (p;) o de
la fraccion de masa (Y;) tal cual se utiliz6 en el Cap. 3 (Ec. 3.24). Aqui se hace uso de la misma
formulacién ignorando los términos difusivos, de acuerdo a esto es posible escribir

0
ot (PYi) + V- (pUYk) = wi (5.11)

solamente se necesita resolver la Ec. 5.11 para NV — 1 especies, ya que la enésima especie se
determina a partir de:

N-—1
Yn=1-) Y (5.12)
k=1
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5.3.2. Conservacion de la masa y el momento

Como ya fue mencionado (Seccion.3.2.3), la ecuacion global de conservacion de la masa y las
de momento permanecen inalteradas ante la presencia de reacciones quimicas, es decir que para el
caso inviscido se puede escribir:

0
5 P+ V- (pU) =0 (5.13)
2 (pU) + V- (pUU) = -Vp (5.14)

ot

5.3.3. Conservacion de la energia

A diferencia del Cap. 3 donde se formul6 la ecuacion de la energia en términos de la entalpia
sensible, aqui resulta conveniente utilizar una formulacioén en términos de la energia total. La
energia total se define como

1
E:es+§||U||2 (5.15)

donde e, es la energia sensible y el segundo término el aporte de la energia cinética. La energia
sensible se relaciona con la entalpia sensible' a través de:

es=hs—pp" (5.16)

Utilizando las Ec. 5.15y Ec. 5.16 es posible escribir a la energia total en términos de la entalpia
sensible, la presion, la densidad y la velocidad [8]:

1
E=hs—pp”" +5[UI? (5.17)

A su vez la entalpia sensible es definida como:

T
hy = / C,;dT (5.18)

To

Esta forma de definir la energia resulta util ya que permite reutilizar la libreria empleada en el
Cap. 3 para actualizar las propiedades termofisicas en funcion de la entalpia sensible. De forma
similar permite utilizar de nuevo la clase thermo . H para efectuar el computo de la temperatura
a partir de la energia sensible (ver apartado final de Seccion. 3.2.2). Finalmente, la ecuacion de
transporte a resolver estd dada por:

0 :

5 PE) + V- [UE)] +V-q+ V- (pU) = wr (5.19)
Como se puede observar, dicha ecuacion es similar a la ecuacion de transporte para la energia
utilizada en el Cap. 4(Ec. 4.10) con la diferencia que incluye un término asociado con las en-
talpias masicas de formacion de las especies resultantes de la actividad quimica que define el calor
entregado por el proceso de combustion (wr).

'Aqui con e, y h, se designan a la energia y entalpia sensibles, respectivamente y éstas no contienen los términos
vinculados con entalpias de formacién de las especies. Estas entalpias estdn incluidas en el término fuente (wr).
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5.3.4. Ecuacion de estado

Se considera que la mezcla reactiva estd compuesta por /V diferentes especies en estado gaseo-
s0, las cuales se comportan como gases perfectos, por lo tanto la ecuacion de estado para la especie

k resulta
R,

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

Pk = P 1 (5.20)

N
P=> Dk (5.21)
k=1

La concentraciéon mésica de la especie k puede ser escrita en funcién de la densidad de la mezcla
y la fraccién de masa como:
px = pYx (5.22)

Al igual que en el caso de la presion, la densidad también se puede determinar como la suma de
las concentraciones masicas parciales

N
p=2 p (5.23)
k=1
De esta forma es posible escribir la ecuacion de estado para la mezcla de la forma:
Ry,
. pWT (5.24)
_r
(G

donde W es el peso molecular medio de la mezcla, el cual puede ser definido en términos de
concentraciones molares o fracciones mésicas, segiin convenga’ [8]:

5.4. Propiedades termofisicas y velocidad de propagacion del
sonido

Debido a que se considera flujo no viscoso, las tnicas propiedades que se deben evaluar son
el calor especifico a presion constante (C),), la relacién de calores especificos (y) y la constante de
los gases para la mezcla (R). Tal cual se menciond en el Cap. 3, para evaluar el calor especifico
de cada especie se utilizan las Tablas JANAF [14], es decir,la actualizacién de C),; conforme el
calculo avanza se lleva a cabo con un polinomio de la forma:

Cy° = Ry (aok + a1k T + agiT? + agi.T° + ay, T*) (5.25)

’Es de hacer notar que el peso molecular medio es un promedio de los pesos moleculares de las especies ponderado
bien sea por las fracciones molares o masicas
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donde R, = 8314.15KJ/molk es la constante universal de los gases, y a;; parai = 0, 1...4 son los
coeficientes de ajuste del polinomio °. El cémputo del calor especifico a presién constante en base
molar C;’f,;o se realiza dentro del software con la subclase Janaf . H. El calor especifico a presion
constante de la mezcla se determina teniendo en cuenta los aportes de cada una de las especies:

N N 4
Cp =Y CrW. 'Y =Ry Y W'Y d D an, T (5.26)
k=1 k=1 r=0

El calor especifico a volumen constante a su vez se calcula de la siguiente forma:

C,=C,— % (5.27)

donde el segundo término del miembro derecho es la contante universal de los gases y el deno-
minador de dicho término es el peso molecular medio de la mezcla (W). Para la construccién de
los flujos numéricos ,definidos por el esquema de Kurganov, es necesario conocer la velocidad del
sonido en la interfaz, suponiendo que la mezcla se comporta como un gas ideal la velocidad de
propagacion del sonido estd dada por:

R N
= | 227 Y, 5.28
a = ;(v ) (5.28)

Cualquier transformacién necesaria de base molar a base mésica se realiza utilizando la subclase
specieThermo.H.

5.5. Teoria de Chapman-Jouguet

Tal cual se menciond en la Seccion. 5.2 el andlisis de las lineas de Rayleigh y las curvas de
Hugoniot ofrece importante informacion en lo que respecta a las ondas que se propagan en un
medio reactivo y sus velocidades de propagacion. La teoria de Chapman-Jouguet considera a la
onda detonante como una discontinuidad que se propaga en un dominio unidimensional, ésta se
deriva considerando las ecuaciones de transporte a través de una discontinuidad como la observada
enlaFig. 5.1, sin embargo, resolver las ecuaciones de conservacién atin para un conjunto apropiado
de condiciones de borde, resulta ser insuficiente para determinar la velocidad de propagacién de la
onda [ 12]. La condicién que cierra el sistema y posibilita la obtencién de la solucién es la condicion
de tangencia, la cual se discute a continuacion.

Segin lo expuesto en la Seccion. 5.2 existen dos puntos de tangencia entre las lineas de Ray-
leigh y las curva de Hugoniot que parten de (p, 0) = (1, 1), dichos puntos tienen lugar en su rama
superior e inferior. Los puntos de tangencia se conocen como el punto superior (UCJ) e inferior
(LCJ) de Chapman-Jouguet. Las soluciones de CJ pueden obtenerse a partir de las ecuaciones de
conservacion sin considerar ningtin mecanismo de propagacion para el frente de la onda reactiva,
no obstante, que dicha solucidén sea fisicamente aceptable o no, dependera de qué tan bien con-
cuerde con mediciones experimentales o en su defecto de consideraciones adicionales a las leyes
de conservacion supuestas [8, 12].

3Nétese que el polinomio para calcular C,, ; pueden incluir hasta 7 coeficientes, los dos restantes se utilizan para
los computos de la entalpia y la entropia por medio de funciones polinémicas similares [15]
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Para las detonaciones, soluciones numéricas han mostrado muy buena concordancia con las
definidas por el punto superior de tangencia en donde se consigue la minima velocidad de detona-
cién. cabe mencionar que para el caso de las deflagraciones la solucién de velocidad maxima en
general no se observa, lo cual se debe a que en las deflagraciones los reactantes se ven influencia-
dos por la dindmica de los productos de la combustion, la cual a su vez depende de la condicion de
borde aplicada sobre el contorno adyacente a dichos productos [12, 16].

\ CJ N\ CJ
)7~
) g dv )

La ecuacién que define una evolucion isentrdpica de los productos de la combustion esta dada por:

Por definicién®:

pv™ = cte (5.30)
De forma que su pendiente resulta:
b s
( £ ) =P (531)
div ) 4 v

La condicién adicional para determinar la velocidad de propagacion fue determinada de forma
independiente tanto por Chapman como por Jouguet [17, 18]. En 1889 Chapman encontré que
cuando una linea de Rayleigh es tangente a una curva de Hugoniot (punto superior de Chapman-
Jouguet Fig. 5.2), la velocidad de la detonacién es minima (ver Seccion. 5.2), posterior a esto en
1904 Jouguet de forma independiente formula que en el punto de tangencia M, = 1.

Luego, se pueden relacionar la velocidad del sonido y la pendiente de la evolucién isentrépica
(Ec. 5.31):

dp

dio

Teniendo en cuenta la Ec. 5.10 es posible definir la pendiente de la curva de Rayleigh de la forma

= —c}(pyvu®®) 7" (5.32)

= —up” (puvu®®) "1 (5.33)

S ke

Debido a la condicién de tangencia (Ec. 5.29) se verifica:
uS 7 (c§7) 71 = (ME7)? = 1.0 (5.34)

Con lo que se obtiene la condicién utilizada por Jouguet para determinar la correcta velocidad
de propagacién de una detonacién. Por otro lado, Chapman seleccioné la minima velocidad de
propagacién como criterio de una solucidn fisicamente posible (estos dos criterios corresponden a
la denominada condicién de tangencia). Es importante mencionar que existen condiciones bajo
las cuales la condicién sénica no corresponde al equilibrio quimico, siendo el caso de las conocidas
como detonaciones patologicas.

Por encima de esta velocidad minima de detonacion, para un valor finito de calor agregado
(wr) la linea de Rayleigh intercepta dos veces a la rama superior de la curva de Hugoniot asociada
a (wr), por lo que existen dos soluciones posibles: la detonacién fuerte (overdriven detonation)
(punto D en Fig. 5.2) y la detonacion débil (punto B en Fig. 5.2).

Es de interés hacer notar que en el punto de CJ en la rama de las detonaciones se encuentra
un minimo para la entropia y ademés que para detonaciones débiles la entropia aumenta mientras

“Los subindices H y R se refieren a tangencia con respecto a las curvas Hugoniot y lineas de Rayleigh respecti-
vamente
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que en el caso de las fuertes (overdriven) disminuye [12, 19]. Nétese que a pesar de la buena
correspondencia con experimentos de la teoria CJ, no existen justificaciones tedricas firmes para
la seleccion de los criterios de minima velocidad o condicién sénica, por lo que aln se realizan
investigaciones con el propdsito de encontrar una justificacion mas rigurosa.

La comunidad cientifica abocada al estudio de las detonaciones concuerda en que la detonacién
fuerte es altamente inestable para una propagacion libre, es decir, que si bien un fuerte foco de
liberacion de energia puede generar una detonacion fuerte, se verifica que:

limy 00 D(t) = Dery (5.35)

en consecuencia, una detonacion inicialmente en estado overdriven, siempre decaerd a la solucién
de minima velocidad (solucién de Chapman-Jouguet). Consideraciones de estabilidad basadas en
el hecho de que el flujo es subsénico detrds del frente y las ondas de expansién pueden propagarse
hacia la zona de reacciodn justifican la atenuacion de la detonacion inicial [20, 21].

Aunque la solucién débil puede ser descartada, el andlisis necesario resulta considerablemen-
te mds complejo que el aplicable al caso de la fuerte. Muchos investigadores han buscado dife-
rentes argumentos para dicha justificacion, Becker y Scorah en (1922 y 1935 respectivamente),
utilizaron argumentos basados en la entropia para justificar el criterio de CJ. Becker inicialmente
consideré que dado que el cambio de entropia a través de una detonacion fuerte es mayor que el
resultante a través de una débil para una misma velocidad de propagacidn, entonces resultaria mas
probable la aparicién de una detonacidn fuerte. No obstante, considerando el problema asociado
a la estabilidad, Becker posteriormente concluye que la solucién debe concordar con la condicién
sonica o de minima velocidad contemplada por el criterio de CJ. Scorah asocia la minima veloci-
dad de propagacion con la minima tasa de degradacion posible para la energia disponible [12]. En
1950 Zeldovich refuta cualquier argumento termodindmico, postulando que dado un incremento
de entropia, éste no es garantia de que una onda de choque tenga lugar [22]. El argumento mas
consistente y aceptado para la existencia de las detonaciones débiles fue formulado por von Neu-
mann en 1942, von Neumann postula la existencia de curvas de Hugoniot para estados de reaccién
parcial, de esta forma dada una variable de progreso de la reaccion n, existen curvas para cada n
en el intervalo 0 < n < 1 (Fig. 5.3).

p

—Nwh n

v

Fig. 5.3: Curvas de Hugoniot para diferentes estados de reaccién parcial (n = [1,2, 3,4, 5])

Una linea de Rayleigh que parte del estado inicial atravesara todas las curvas de reaccion parcial
hasta alcanzar el estado final, con lo que von Neumann mostré que sin la existencia de curvas de
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reaccion parcial que se crucen, las detonaciones débiles pueden ser descartadas. Esto se debe a
que luego de que suceda el choque, el primer punto a lo largo de la linea de Rayleigh que se
encontrard serd el de la detonacién fuerte y por lo tanto, una transicién desde dicho estado hacia
una detonacion débil acarrearia una disminucion en la entropia lo que violaria la segunda ley de
la termodindmica (semejante a una expansion compresiva (ver Cap. 4)). En consecuencia, una
detonacion débil es posible para mezclas explosivas que tengan curvas de Hugoniot que se crucen
entre si, este tipo de detonaciones se conocen como detonaciones patolégicas y el argumento
para excluir a las detonaciones débiles parte de la suposicion de que el frente induce la combustion
mediante compresion adiabdtica, y las detonaciones patoldgicas tienen lugar en sistemas cuya
cinética quimica procede inicialmente con una rdpida reaccion exotérmica seguida de una lenta
reaccion endotérmica, o en el que la reaccion exotérmica inicial sea débil [12]. El argumento de
von Neumann hasta ahora resulta ser el mds plausible en cuanto se refiere a descartar la zona de
solucion débil, no obstante, se ha demostrado la existencia de detonaciones débiles en mezclas de
Hs + Cl; (para informacion mas detallada se recomiendan las referencias [22-24])

A pesar de que las detonaciones son inestacionarias y poseen estructuras altamente tridimensio-
nales, el modelo de CJ que propone a la detonacién como un proceso estacionario unidimensional
con un frente de onda de espesor nulo suponiendo equilibrio termoquimico, proporciona una muy
buena aproximacion a los parametros estaticos de la detonacion [20, 25]:

Velocidad de propagacion

Salto de presion

Salto de temperatura

Salto de densidad

Composicion en equilibrio

Entre los métodos utilizados para determinar los pardmetros estaticos utilizando la teoria de Chapman-
Jouguet, cabe mencionar a iterativos de prueba y error y de Newton-Rhapson[8]. El procedimiento
a seguir en lo que respecta a los métodos iterativos puede ser encontrado en la seccion 4.1 de la
referencia [8]. La calidad de los resultados obtenidos mediante dichos métodos de prueba y error
son muy dependientes de la pericia del calculista, de manera que, son preferidos los métodos del
tipo Newton-Rhapson, dentro de estos métodos el desarrollado por Zeleznik y Gordon incluido en
el cédigo CEA (Chemical Equillibrium with Appllications) es uno de los mds eficientes hasta el
momento [26] El cédigo CEA’ permite obtener las composiciones de equilibrio, las propiedades
termofisicas de la mezcla quemada y la velocidad de detonacion segin Chapman-Jouguet [27]. Si
la detonacién se comporta segun la teoria de CJ, entonces, su velocidad de propagacion depen-
deré de la composicion de los reactantes. En la Tab. 5.3 se observan datos experimentales para la
velocidad de propagacion de la detonacion, presion y temperatura de los productos para diferentes
mezclas reactivas[28, 29].

31a version online del c6digo CEA puede ser encontrada en www .grc.nasa.gov/WWW/CEAWeb/
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| Mezcla | Deylm/J] | polatm] | T,[K] |

2Hy 4+ Oy 2819 18.05 | 2819
@H, + 05) + 50, | 1700 | 1413 | 1700
(2H3 + O3) + 5N, 1822 14.39 1822
(2H, + O,) + 4H, | 3527 | 1597 | 3527
( )
( )

2Hy + Oy) + 5H, 3160 16.32 | 3160
2H, + O3) + 5Ar 1700 16.32 | 1700

4Hs 4 Oy 3390 17.77 | 3439
2Hy + Oo 2825 18.56 | 3679
Hy 4 30, 1663 14.02 | 2667
CHy + Oy 2528 31.19 | 3332
CHy + 1.504 2470 31.19 | 3725
0.7C3Ny + Oq 2570 45.60 | 5210

Tabla 5.3: Datos experimentales de la velocidad de propagacion de la detonacidn, presion y tem-
peratura de productos para diferentes mezclas [p,, = 1 atm(101325 Pa),T,, = 298 K|

5.6. Modelo ZND

Este modelo fue formulado por Zeldovich [22], von Neumann [30] y Doring [31], postula a la
detonaciéon como una onda de choque plana que se propaga a la velocidad de Chapman-Jouguet,
generando aumentos de presion y temperatura, se diferencia de la teoria de CJ debido a que en lugar
de considerar un proceso instantineo de ignicion, la actividad quimica de liberacion de energia
tiene lugar luego de un periodo de induccion [22].

A medida que el proceso reactivo evoluciona la temperatura se incrementa mientras que la
presion y densidad caen hasta alcanzar el estado de CJ. En la figura Fig. 5.4 se muestran perfiles de
una detonacion en una mezcla estequiométrica de acetileno-oxigeno con una dilucién en argén del
82 %. En la Fig. 5.4.a se observa el perfil tipico de una detonacién, donde se distingue el pico de
von Neumann (vN) de presién maxima. A continuacion se observa la zona de induccién donde se
inicia el proceso reactivo el cual se caracteriza por la formacion de radicales. Después del periodo
de induccion se ubica la zona de reaccion donde sucede la liberacion maxima de energia.

El proceso reactivo inicia en el pico de von Neumann debido a la alta energia producto del
arribo de la onda compresiva, luego evoluciona hasta alcanzar el estado de CJ. Durante el periodo
de induccién el proceso sucede en un estado térmicamente neutro, dicho tiempo y su longitud
caracteristica son dependientes de la cinética quimica, una vez ha sucedido la ignicién y el proceso
ha evolucionado, si el gas adquiere velocidad sénica con respecto al frente detonante se dice que
ha alcanzado el estado CJ. En una detonacién plana el estado CJ se sitda proximo a la onda y en
dicho punto se supone que se alcanza el equilibrio quimico [!]. El proceso de induccion puede
ser aproximado como una explosién a volumen constante convectada con la velocidad del fluido
relativa al frente detonante con condicién CJ (V,y = D — wu,y), por lo tanto, la longitud de
induccion puede ser determinada de acuerdo a

li = VonTi(Pons Ton) (5.36)

donde 7; es el tiempo de induccién (este serd discutido en la Seccion. 5.10.3), p,y ¥ T,y son la
presion y la temperatura del pico de von Neumann. Para obtener la solucion con el modelo ZND
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Fig. 5.4: Detonacién plana de CoHs @ 304 : 14Ar propagiandose de izquierda a derecha a) Per-
fil producido por el movimiento del fluido por una detonacién producida al extremo cerrado del
conducto b) Imagen tipo Schlieren del frente reactivo c¢) Zona de reaccién ideal (ZND): perfil de

presion, temperatura y termicidad d) Zona de reaccion ideal (ZND) distribucion de las especies
(Adaptada de [32])

se integran las ecuaciones de conservacion tomando como condiciones iniciales a los valores de
las variables de estado en el pico de von Neumann. Otra observacién importante es que se puede
demostrar que la velocidad de la detonacion D¢ ; en el caso unidimensional satisface la relacion:

Decy = wpcg+apcy (5.37)

es decir, la velocidad de la detonacidn es igual a la suma de la velocidad de propagacion del sonido
y la del flujo de los gases quemados.

5.7. Estructura de las detonaciones en miltiples dimensiones

Las detonaciones 2D y 3D presentan estructuras altamente complejas, oscilaciones transver-
sales a la direccion de propagacion se superponen hasta formar conjuntos de ondas de presion
(choques) que interactian con el frente de la detonacion. Estas interacciones dan origen a piernas
de Mach por la reflexion de las ondas transversales desde el frente de la detonacion. La estructura
multidimensional fue estudiada por primera vez por Denisov y Troshin, quienes utilizaron una fina
capa de carbon (smoke foil technique) para dejar en evidencia el patron que surge a partir del pa-
so de un frente detonante. La Fig. 5.5 muestra imagenes tipo Schlieren del frente de la detonacion
(izq.) e impresiones en capa de carbon de estructuras celulares observadas en mezclas reactivas con
diferentes composiciones (der.) [32]. En dicha figura el frente se propaga de izquierda a derecha y
se pueden observar diferentes regularidades en la estructura conseguida, siendo éstas mas regulares
en las mezclas diluidas con argon. La estructura de una detonacion es discontinua e inestacionaria
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Fig. 5.5: Estructuras celulares observadas en diferentes mezclas reactivas: (a) 2Hs : O, : 17Ar (b)
2H2 . 02 : 12Ar (C) H2 . NQO : 133N2 (d) CgHg . 502 . 9N2 [32]

debido a ondas transversales que se propagan oblicuas al frente, un ejemplo de dicha propagacion
se puede observar en la Fig. 5.6, en dicha figura se observa que el frente no es continuo ni plano,
ademds, de las interacciones choque-choque que dan lugar a los puntos triples producto de las
reflexiones que evolucionan en el tiempo e interactian entre si [1].

Fig. 5.6: Imédgenes Schlieren de una detonacion propagdndose en una mezcla 2H2 + O2 + 85Ar
adaptada de [33]
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puntos triples

Fig. 5.7: Principales pardmetros de la célula de la detonacién (adaptada de [1])

En la parte superior de la Fig. 5.7 se puede observar un patrdn celular de una mezcla hidrégeno-
oxigeno estequiométrica diluida al 70 % con argén. En la parte inferior un esquema muestra el
patrén celular y la interaccion entre los puntos triples que definen el contorno de la célula. En
particular, se pueden apreciar dos configuraciones del tipo punto triple que se encuentran préximas
a colisionar. Se observa que, dado que el choque 7'/ tiene menor dngulo de incidencia que 7'M con
respecto a la trayectoria del punto triple, entonces 7'/ es el choque incidente en la configuracion
triple, 7'M la pierna de Mach y T'R el choque reflejado. Luego de colisionar, los puntos triples 7"
se separan el uno del otro y dado que el angulo de incidencia del choque 7”1’ es menor que el de
T'M'’, entonces, T"I’ se convierte en el choque incidente mientras que 7" M’ toma el rol de pierna
de Mach y 7" R’ de choque reflejado. Es importante notar que 7'M y 7"’ son la misma onda debido
a que esta no se ve afectada por la colisién y en consecuencia tienen la misma intensidad. Teniendo
en cuenta que la pierna de Mach es mds intensa que el choque incidente, se puede establecer la
relacion T'1 < TM =T'I' < T'M’, ésta indica que, en la transformacion hacia 7" M’, el choque
T'I aumenta su intensidad en repetidas ocasiones, dicho aumento de intensidad es particularmente
fuerte en la presencia de reacciones quimicas las cuales se ven favorecidas en la region aguas arriba
de la pierna de Mach. En la Fig. 5.7 también se pueden observar las dimensiones caracteristicas de
la célula, A ancho o altura de la célula y « longitud de la célula.

Es claro entonces que el proceso de formacion de las células se debe a la interaccion de los pun-
tos triples durante la evolucidn del proceso de propagacién. En general, las células dependen de
diferentes factores: condiciones de la mezcla fresca, didmetro del tubo, condiciones de borde, etc
[34]. Se ha demostrado que, a medida que una mezcla es mds reactiva el patron celular observado
presenta dimensiones mds pequeias, debido a esto y a los grandes requerimientos computacionales
para estudios numéricos han sido preferidas mezclas que describan patrones que mantengan aco-
tado el costo computacional. Una de las mas empleadas es la mezcla 7Ar : 2Hs : Oy que produce
células cuyas dimensiones requieren de relativamente moderados niveles de refinamiento y tienden
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a describir un patrén regular [34-37, 37-40].

A grandes rasgos el patrén celular es consecuencia de la interaccion de ondas transversales con
el frente de la detonacion, la aparicion de las ondas transversales es producto de inestabilidades, por
lo que, a medida que una mezcla reactiva sea mas inestable el patron celular serd mds complicado
[12]. Desde el punto de vista computacional los requerimientos para la simulacion de patrones ce-
lulares resulta ser un factor determinante, en general se requiere de c6digos que estén masivamente
paralelizados e incluso contar con mallado adaptivo, esto se debe a que es necesario un minimo de
puntos por longitud de induccién quimica para lograr el apropiado nivel de resolucion.

La no linealidad de las ecuaciones de gobierno admite la division de una detonacién plana en
ramales de un patron celular. Sin embargo, en un contexto numérico una detonacién plana per-
manecerd asi a menos que tengan lugar perturbaciones que desencadenen la aparicién de ondas
transversales al frente. En simulaciones, el ruido numérico puede ser suficiente o no para desen-
cadenar el proceso de division [34]. Sin embargo, esto dependerad de diferentes factores siendo
uno de los mas trascendentes el modelo cinético, no obstante, la produccion de las perturbacio-
nes desencadenantes pueden requerir largos tiempos de simulacion. Por lo tanto, utilizar modelos
cinéticos detallados puede ser contraproducente, por lo que se han propuesto diferentes maneras
de introducir perturbaciones artificiales que promuevan el proceso de formacién celular, dentro de
estas perturbaciones se pueden mencionar:

Porciones de mezcla sin reaccionar ubicadas en la zona adyacente al frente [35, 41]

Perturbacion random en la energia interna proximas al frente [39]

Frente inicial inclinado respecto al flujo principal [42]

Muiltiples puntos de ignicion con alta energia [43]

Perturbacién random en la densidad de la mezcla combustible sin quemar [44]

Otro factor condicionante en el modelado es la resolucidn espacial la cual es funcién de qué carac-
teristicas del proceso se deseen o sea requerido capturar, esto serd discutido cuando se introduzcan
los modelos quimicos.

5.8. Algoritmo de solucion

El algoritmo de solucién propuesto se basa en los esquemas centrados de Kurganov [5, 7]. La
forma de discretizar los términos convectivos mediante dichos esquemas fue presentada y discutida
en el Cap. 4 (Seccion.4.3.8). Por lo tanto aqui solamente se muestra el flujo numérico resultante
a ser empleado para resolver las ecuaciones de Euler aplicables a flujos quimicamente activos. El
flujo numérico asociado a la cara f de una la celda V' es computado:

OpVy =g Wy +a_dp Wy +wp (W —Upy) (5.38)

donde ¢ denota el flujo volumétrico (¢py = S - Uy), U el valor de la variable transportada en la
cara (f), « el factor de ponderacion y w el flujo volumétrico que interviene en la discretizacion
de cualquier término convectivo que haga parte de una derivada substancial. Los signos indican
que los flujos son evaluados en las direcciones saliente y entrante a la cara. Asi, el primer término
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del lado derecho corresponde al flujo en la direccién + y el segundo al flujo en la direcciéon —. El
tercer término, como se ha mencionado, s6lo se incluye cuando el término convectivo a discretizar
forma parte de una derivada substancial, este flujo volumétrico w; se basa en la mdxima velocidad
de propagacion de alguna discontinuidad que puede existir en la cara y se encuentra en el intervalo
de los valores interpolados en f—y f+. Las ecuaciones a considerar son:

Sistema de N stiff ODEs por celda computacional asociado al modelo cinético.

Ecuacién de continuidad global.

Una ecuacion de momento por cada dimension considerada.

Ecuacioén de la energia y ecuacidn que relaciona a la energia con la temperatura media 7'.

N — 1 ecuaciones de conservacion de las especies con sus respectivos términos fuentes.

Ecuaciones de estado de la mezcla reactiva.

El algoritmo de solucién disefiado se resume a continuacion:

Algoritmo 1 rhoCentralRF

1: Procedimiento:

2 Lea las Condiciones de borde e iniciales de T', p, U y Y;

3 Ensamble y resuelva las ODEs asociadas al modelo cinético
4 Calcule las propiedades termofisicas.

5: Calcule los términos fuentes

6 Calcule los pardmetros necesarios para computar los flujos c¢, phi, ¢y, , etc.
7 Ensamble y resuelva rhoEqn.H

8 Ensamble y resuelva UEqn.H

9: Ensamble y resuelva Eeqn.H

10: for i=0;i<Y.size();i++

11: {

12: Ensamble y resuelva YEqn.N

13: }

14: Calcule Yy =1->Y;

15: Calcule p

El pseudo cddigo presentado en Algoritmo.| resume el algoritmo de computo utilizado, el cual
sigue los lineamientos de programacion sugeridos por openFoam ™ . En consecuencia y en cuanto
sea posible, cada ecuacion se incluye en un archivo de cabecera (header) y luego desde el codigo
principal (rhoCentralRF) se ensambla el procedimiento de solucion en la forma mostrada.
Primero se resuelve el sistema asociado a la quimica lo que implica la solucién de un sistema
de N ODEs generado a partir de una matriz estequiométrica con dimensiones N x M. Una vez
conseguidas las velocidades de reaccion se actualizan las propiedades termofisicas, se determinan
los términos fuentes de las ecuaciones de las especies y la energia. A continuacién se resuelve
la ecuacion de continuidad global y con la densidad obtenida se computan los flujos numéricos.
Posteriormente se resuelven las ecuaciones de momento, seguida de la de energia total de forma
que una vez que se ha conseguido £ se determina la entalpia sensible con el fin de computar la
temperatura a partir de la Ec. 5.18.
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Finalmente, se resuelven /N —1 ecuaciones de conveccion para las especies y la enésima especie
se determina restando la suma de las fracciones masicas de las especies restantes a la unidad. A
medida que se resuelven cada una de las ecuaciones tienen lugar pasos intermedios, por ejemplo,
la actualizacion de los valores en el contorno, lo cual se lleva a cabo luego de resolver el campo
asociado a cada ecuacion.

El algoritmo desarrollado permite seleccionar en tiempo de corrida a: el esquema de avance
temporal, los procedimientos de reconstruccion y el esquema para los términos convectivos entre
el de Kurganov & Tadmor y el de Kurganov-Noelle-Petrova (Seccion.4.3.8).

5.9. Condiciones de borde e iniciales

En este capitulo se desarrollan simulaciones considerando dominios que asemejan a un tubo de
choque, esto consiste en un conducto que bien puede estar cerrado en sus dos extremos o abierto
en uno de ellos. De acuerdo a la simulacién a desarrollar deberén seleccionarse las condiciones de
borde que mejor representen al problema en cuestion.

Para los casos simulados basta con considerar dos tipos de condiciones de borde:

1. Pared impermeable

2. Inlet/Outlet

En lo que respecta a la pared impermeable esta corresponde a la conocida condicién de desliza-
miento, la cual en general implica:

U n=0 (5.39)

es decir, la componente normal de velocidad deberd ser nula. En el caso unidimensional esto se
reduce a imponer velocidad nula sobre el contorno. La simulacién de flujos supersonicos reacti-
vos requiere un tratamiento apropiado de las condiciones de tipo inlet y outlet. Para una salida
supersonica (M > 1) todas las ondas viajan hacia el exterior del dominio y en consecuencia no
se debe imponer el valor de ninguna variable. En la practica en este tipo de contornos se utilizan
condiciones de borde del tipo von Neumann (Cap. 2):

ou
— =0 (5.40)
on

Por otro lado, cuando se imponen condiciones de borde en un inlet, en el que el flujo impues-
to es supersonico, se debe proporcionar un valor a todas las variables que ingresan al dominio
computacional.

En lo que respecta a las condiciones iniciales, éstas se imponen sobre los centroides de las
celdas que se ven afectadas por dicha condicion, por ejemplo, para un conducto lleno con una
mezcla reactiva, los vectores que representa a cada especie se encontraran llenos en ¢ = 0 con los
valores correspondientes a la respectiva fraccién de masa inicial de cada especie que intervenga en
la mezcla.
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5.10. Términos fuentes debidos a la actividad quimica: mode-
los cinéticos

Los términos fuentes (wy) y (wr) de las ecuaciones de las especies y energia respectivamente
requieren conocer las velocidades de reaccidn de las especies. Para la especie k, la tasa o velocidad
de consumo/formacion por una reaccion ¢ se puede escribir:

i = Wil (5.41)

donde Wi es la masa molecular de la especie k y Cy su velocidad de reaccién. El calor liberado
por la combustion (wr) en la ecuacion de la energia (Ec. 3.34) puede ser determinado a partir de

N
Wr =Y AhG (5.42)
k=1
donde Ahj}, es el calor de formacion de la especie k. Vale la pena recordar que en la ecuacion de
la energia wr debe expresarse en J m 3 s7 L,

Para obtener ambos términos (wy ;) y (wr) es necesario conocer las velocidades de reaccion de
los reactantes y los productos. Esto implica resolver un sistema de N ODEs que estd asociado a
una matriz estequiométrica con dimensiones N x M, donde las filas representan a las especies y
las columnas a las reacciones involucradas.

La forma de evaluar las velocidades de reaccion se explica en detalle en Seccion.3.4.2 y por lo
tanto no se considera necesario repetirlo aqui, no obstante, es importante recordar que nuevamente
se utiliza el método SIBS [11] para obtener las velocidades de reaccion. Las constantes de reaccion
se determinan mediante la formula de Arrhenius:

E
ka =AT"exp (— - )

RT

T.
AT™exp (_Ta)

La tasa o velocidad de reaccion de la especie k por la reaccién ¢ estd dada por

: e al N , N ,
i/ Whe = Gy = (d_tk) = (Z Eji[CJ]> (Vs = Vi) [/‘sz [T = TT(Cr) | (5.44)

% k=1 k=1 k=1

(5.43)

Noétese que a diferencia de la expresion introducida en el Cap. 3 (Ec. 3.63), aqui se incluyen las
eficiencias del tercer cuerpo ¢;; de la especie j para la reaccion i

5.10.1. Modelos de Jachimowski para la combustion Hidréogeno-Aire

A continuacion se presentan dos de los modelos cinéticos utilizados en las simulaciones efec-
tuadas en este capitulo. Son dos modelos para la cinética quimica de la combustion hidrégeno aire
elaborados por Jachimowski, consideran 13 especies y 33 reacciones elementales. Las diferencias
entre ambos se presentan en algunas de las reacciones y en los pardmetros de Arrhenius utilizados
para determinar las constantes de avance y retroceso [45, 46]. Ademas, existen diferencias entre
las especies consideradas como tercer cuerpo y sus respectivas eficiencias.

Especies: N2 H H2 HQO H202 HNO H02 N NO N02 O 02 OH
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Las reacciones definidas por el modelo de 1988 (con sus respectivos pardmetros de Arrhenius)
estan listadas en la Tab. 5.5.

| Reac. A | n | Ea |
(1) H2+ 02« OH + OH 1.7e13 0.0 48000
2 H+02< OH+O 2.6E+14 0.0 16800
3 O+H2< OH+H 1.8E+10 1.0 8900.0
4) OH+H2< H20+H 2.2E+13 0.0 | 5150.0
(5 OH+ OH < H20 + O 6.3E+12 0.0 1090.0
(6) H+OH+ M < H20 +M 2.2E+22 -2.0 | 0.0000
7 H+H+M<eH2+M 6.4E+17 -1.0 | 0.0000
® H+O+M<& OH+M 6.0E+16 -0.6 | 0.0000
9 H+024+M< HO2+M 2.10E+15 | 0.0 | -1000.0
(10) HO2+ H < H2 + 02 1.30E+13 | 0.0 | 0.0000
(11) HO2+H < OH + OH 1.40E+14 | 0.0 | 1080.0
(12) HO2+H < H20 + O 1.00E+13 | 0.0 1080.0
(13) HO2+ O < 02+ OH 1.5E+13 0.0 950.00
(14) HO2 + OH < H20 + 02 8.0E+12 0.0 0.0000
(15) HO2+ HO2 < H202 + 02 2.0E+12 0.0 | 0.0000
(16) H+ H202 < H2 + HO2 1.4E+12 0.0 3600.0
(17) O+ H202 < OH + HO2 1.4E+13 0.0 6400.0

(18) OH+ H202 & H20 + HO2 | 6.1+E12 0.0 | 1430.0
(19) H202+ M < OH+ OH + M | 1.2E+17 0.0 | 45500

200 O+O0+M& 02+ M 6.0e+17 0.0 | -1800.0
21) N+N+M& N2+ M 2.8E+17 | -0.75 | 0.0000
22) N+02&< NO+O 6.4E+9 1.0 | 6300.0
(23) N+NO&N2+0O 1.6E+13 0.0 | 0.0000
(24) N+OH& NO+H 6.3E+11 0.5 | 0.0000
(25) H+NO+M < HNO +M 5.4E+15 0.0 | -600.00
(26) H+ HNO < NO + H2 4.8E+12 0.0 | 0.0000
(27) O+ HNO < NO + OH 5.0E+11 0.5 | 0.0000

(28) OH+ HNO < NO + H20 3.6E+13 0.0 | 0.0000
(29) HO2 + HNO < NO + H202 | 2.0E+12 0.0 | 0.0000
(30) HO2+NO < NO2 + OH 3.4E+12 0.0 | -260.00
(31) H+ NO2 < NO + OH 3.5E+14 0.0 | 1500.0
(32) O+ NO2 & NO+ 02 1.0E+13 0.0 | 600.00
(33) NO2+M &< NO+O+M 1.16E+16 | 0.0 | 66000

Tabla 5.4: Modelo cinético hidrégeno-aire (Jachimowski 1988, unidades: segundos, moles, cm?,

calorias y K)

Las correspondientes eficiencias de tercer cuerpo para el modelo de Jachimowski de 1988
(Tab. 5.4) relativas a Ny = 1 son: Rg(H20) 6.0, R7(Hs) 2.0, R7(H20) 6.0, Rs(H20) 5.0, R9(Hs) 2.0,
Ry(H20)16.0 y R19(H20) 15.0. En la Tab. 5.5 se listan las reacciones del modelo de 1992 con sus
respectivos pardmetros.
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| Reac. | A | N | Ea |

(1) H2+02«< HO2+H 7.0e13 0.0 | 56800.0
2 H+02<OH+O 2.20E+14 | 0.0 | 16800.0
3 O+H2<OH+H 5.06E+4 | 2.67 | 6290.0
4) OH-+H2< H20+H 2.16e+8 1.51 | 3430.0
(5 OH+ OH < H20 + O 1.50E+9 1.14 | 0.0000
(6) H+OH+ M < H20 +M 8.62E+21 | -2.0 | 0.0000
(7 H+H+M<=H2+ M 7.3E+17 -1.0 | 0.0000
® H+O+M<&OH+M 2.6E+16 -0.6 | 0.0000
9 O0O+0+M<s02+M 1.10E+17 | -1.0 | 0.0000
(10) H+02+M < HO2+M 2.30E+18 | -1.0 | 0.0000
(11) HO2+ H < OH + OH 1.50E+14 | 0.0 1000.0
(12) HO2+ O < 02+ OH 2.00E+13 | 0.0 | 0.0000
(13) HO2 + OH < H20 + 02 2.0E+13 0.0 | 0.0000
(14) HO2 + HO2 < H202 + 02 2.0E+12 0.0 | 0.0000
(15) H+ H202 < H2 + HO2 1.7E+12 0.0 | 3780.0
(16) H -+ H202 < OH + H20 1.0E+13 0.0 | 3580.0
(17) O+ H202 & OH + HO2 2.8E+13 0.0 | 6400.0
(18) OH + H202 < H20 + HO2 7.0E+12 0.0 1435.0
(199 OH+OH+ M < H202+ M | 1.6E+22 -2.0 | 0.0000
20) N+ N+M<eN2+M 2.8e+17 -0.8 | 0.0000
21) N+02< NO+O 6.4E+9 1.0 | 6300.0
22) N+NO &< N2+0O 1.6E+13 0.0 | 0.0000
23) N+ OH< NO+H 6.3E+11 0.5 0.0000
24) H+NO+M < HNO +M 5.4E+15 0.0 -600.0

(25) H-+HNO < NO + H2 4.8E+12 0.0 | 0.0000
(26) O+ HNO < NO + OH 5.0E+11 0.5 0.0000
(27) OH + HNO < NO + H20 3.6E+13 0.0 | 0.0000
28) HO2 + HNO < NO + H202 | 2.0E+12 0.0 | 0.0000
29) HO2 + NO < NO2 + OH 3.4E+12 0.0 -260.0

(30) HO2 + NO < HNO + 02 2.0E+11 0.0 1000.0
(31) H+NO2<«< NO + OH 3.5E+14 0.0 1500.0
(32) O+ NO2«< NO+ 02 1.0E+13 0.0 600.0

33) NO2+M<&<NO+0O+M 1.16E+16 | 0.0 66000

Tabla 5.5: Modelo cinético hidrégeno-aire (Jachimowski 1992, unidades: segundos, moles, cm

calorias y K )

Las eficiencias de los terceros cuerpos para las reacciones 6, 7, 8, 9, 10, 19, 20 y 24 del modelo

de Jachimowski de 1

992 son: (H,0) 16.0y (Hy) 2.5

3

2
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5.10.2. Modelo cinético de Marinov 1996 para la combustion H, : O, : Ar

El modelo de Marinov de 1996 propone el uso de tinicamente 10 especies y 25 reacciones [47]:

Especies: Hy H O,

O OH HO,

H504

HQO Ar

Ny

En la Tab. 5.6 se listan las reacciones del modelo (con sus correspondientes parametros para la
ecuacion de Arrhenius).

’ Reac. \ A N Ea ‘
(1) OH+H2 < H+ H20 2.14E+08 | 1.52 | 3449.0
2) O+OH<« 02+ H 2.02E+14 | -0.4 0.0
3 O+H2<OH+H 5.06E+04 | 2.67 | 6290.0
@) H+ 02(+M) < HO2(+M) 452E+13 | 0.0 0.0
@) H+ 02(+N2) < HO2(+N2) 450B+13 | 0.0 0.0
(6) H+ O2(+H2) & HO2(+H2) 4.52E+13 | 0.0 0.0
(7) H+ 02(+H20) & HO2(+H20) 4.52E+13 | 0.0 0.0
(8) OH+ HO2 < H20 + 02 2.13E+28 | -4.827 | 3500.0
(8b) OH+ HO2 & H20 + 02 9.10E+14 | 0.0 10964.0
(9) H+ HO2 < OH + OH 1.50E+14 | 0.0 1000.0
(100 H+HO2 < H2+ 02 8.45E+11 | 0.65 1241.0
(11) H+HO2 < O+ H20 3.01E+13 | 0.0 1721.0
(12) O+ HO2 < 02+ OH 3.25E+13 | 0.0 0.0
(13) OH+ OH < O+ H20 357E+04 | 24 -2112.0
(14) H+H+M<& H2+M 1.00E+18 | -1.0 0.0
(15) H+H+H2 < H2+ H2 9.20E+16 | -0.6 0.0
(16) H+ H+ H20 < H2 + H20 6.00E+19 | -1.25 0.0
(17 H+OH+M < H20 + M 221E+22 | 2.0 0.0
(18) H+O+M &< OH+M 471E+18 | -1.0 0.0
199 O+0+M& 02+ M 1.89E+13 | 0.0 -1788.0
(20) HO, + HO2 < H202 + 02 4.20E+14 | 0.0 11982.0
DUP (20a) HO, + HO2 < H202 + O2 1.30E+11 | 0.0 | -1629.0
DUP (21) OH + OH(+M) < H202(+M) | 1.24E+14 | -037 | 0.0
(22) H202+H < HO2+ H2 1.98E+06 | 2.0 2435.0
(23) H202+ H < OH + H20 3.07E+13 | 0.0 4217.0
(24) H202+4+ 0O < OH + HO2 9.55E+06 | 2.0 3970.0
(25) H202+ OH < H20 + HO2 2.40E+00 | 4.042 | -2162.0

Tabla 5.6: Modelo cinético Hy /Oy /Ar/ (Marinov 1996, unidades: segundos, moles, cm?, calorias
y K)

Para este modelo, las eficiencias de tercer cuerpo son: R(17,18) [H20]6.4. Ademds es de
destacar que este modelo incluye reacciones dependientes de la presion, por ejemplo R(21).
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5.10.3. Verificacion de los modelos quimicos

En la simulacién numérica de las detonaciones, el tiempo de induccién quimico guarda una
intrinseca relacion con la cantidad de celdas necesarias en la malla computacional para describir
correctamente las propiedades fisicas y termoquimicas que caracterizan el flujo detonante. Por otra
parte, es usual desarrollar verificaciones del modelo quimico sin resolver por completo el sistema
fluido-dindmico, para lo cual se consideran dos procesos evolutivos tipicos, el de volumen cons-
tante o el de presion constante. En fendmenos de combustion es comun considerar el de volumen
constante, aunque esta hipotesis puede parecer cuestionable en andlisis de procesos detonantes. No
obstante, resulta de utilidad en cuanto concierne a la verificacion del modelo quimico.

Analizar un proceso reactivo como aqui se propone, permite determinar el tiempo de induccion,
este tiempo, de ahora en mas designado por 7;, suele definirse como el tiempo necesario para que se
genere suficiente concentracion de radicales que den inicio a las cadenas reactivas, que continian
con las de propagacion, ramificacion y terminan en el proceso exotérmico. Las simulaciones de
los procesos quimicos con el solver chemFoam han sido realizadas utilizado los tres modelos
descritos en las Seccion.5.10.1 y Seccion.5.10.2, es decir, Jachimowski (1988 y 1992) y Marinov
(1996), y aplicados a la combustion Hy : Aire(¢ = 2.0). Tipicos resultados se muestran en la
Fig. 5.8
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Fig. 5.8: Verificacion de los modelos quimicos: Perfil de temperatura para la mezcla Hy-Aire (¢ =
2)

En la figura Fig. 5.8, también se incluye el perfil provisto por la solucién de referencia del
codigo CHEMKIN [48]. Es de hacer notar que el modelo de Marinov es el que mejor se ajusta a los
valores de la referencia, ademads, de ser el mas conveniente desde el punto de vista computacional
al involucrar menos especies y reacciones.

Por practicidad, los tiempos de induccién 7; han sido aproximados con leyes basadas en crite-
rios empiricos descriptivos del proceso y asi prescindir del anélisis cinético. En ciertos casos, se
asocia el tiempo de induccién con un porcentaje pre-establecido (p.ej, 5 %) de incremento respecto
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del valor inicial y en otros, con el punto de inflexion de la temperatura cuando se incrementa desde
su valor inicial hasta el de equilibrio. También se han fijado criterios basados en cambios de la
presion inducidos por el proceso de volumen constante supuesto. El tiempo para que la especie
OH alcance un valor maximo ha sido, con frecuencia, interpretado como un tiempo de induccion,
habida cuenta de que la condicion de equilibrio presupone una disminucion de la concentracion de
OH.

Entre los datos experimentales, son particularmente notables los obtenidos con tubos de choque
(shock tubes), y presentados en la Fig. 5.9. Estos datos fueron obtenidos con mezclas reactivas
Hs : Oy : Ar : Ny (es comun considerar a las especies Ar y Ny como diluentes inertes 0 % <
Ar/N, < 100 %), el intervalo de temperatura abarca los valores 700K < T < 2700K, el de
presiéon O.015Mpa < p < 8.7Mpa, y la relacién de equivalencia cubre el rango 0.06 < ¢ < 9.0.
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Fig. 5.9: Tiempos de induccién para la oxidacion del hidrégeno en funcién de la temperatura:
Experimentos en tubos de choque y ajuste del criterio 5 % (figura adaptada de [49])

En la Fig. 5.10 valores del tiempo de induccién 7; evaluados con base en el incremento del 5 %
sobre la temperatura inicial de la mezcla estequiométrica 2H, : Oy : 7Ar, se comparan con datos
provistos por las referencias [50, 51]. Se puede afirmar que los tiempos de induccién obtenidos
mediante el criterio establecido para el incremento de la temperatura concuerdan satisfactoriamen-
te con los datos de referencia al menos para valores iniciales de 7' < 1300 Ky p = 131729 Pa.
Dada dicha coincidencia, se puede aceptar que los valores 7; a obtenerse con temperaturas iniciales
mas altas también resultarian apropiados, por lo tanto, se incluyen en la Fig. 5.10 valores de 7; para
temperaturas 1300 K < T < 2500 K. Ademas se han afiadido en la Fig. 5.10 tiempos de induc-
cion relacionados con el valor mdximo de OH. Aunque su propésito es mas referencial que qtil,
también se incluyen los tiempos necesarios para alcanzar el 95 % de la temperatura de equilibrio
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térmico. Cuando se supera este valor cualquiera sea el criterio adoptado, este no serd cuestionable
sino invélido.

131.7Kpa,5% —=- -
131.7Kpa,95% — - -
131.7Kpa,max(OH) -~ -
[Im (2002)] *
2 [oran (1982)] ©

o
~ et |
oe22id
- et
- IRRRTeC iote ﬁ’j‘q
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log;o(T;)
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1000/T[K]

Fig. 5.10: Tiempos de induccion vs. temperatura inicial (2Hy : Oq : TAr,py = 131.7kPa, ¢ =
1.0)

Diferentes estudios se han realizado para determinar la cantidad minima de puntos, Sharpe
(2001) recomienda 20 puntos por longitud de induccién. Hu (2004) indica que la minima cantidad
de puntos por longitud de induccién debe estar entre 8-64. Por su parte Sharpe y Quirk (2008)
recomiendan 32 puntos por longitud media de reaccion. Deiterding (2003) encuentra que para
capturar especies intermedias se requieren como minimo 5 puntos por longitud de induccién [38,
39, 52-56]. En general no existe una regla para definir la cantidad de puntos necesaria, por lo
que aqui se adopta considerar valores que se encuentren acorde con los recomendados en estudios
previos.

5.11. Casos de validacion y verificacion

Con la finalidad de validar el solver rhoCentralRF se simulan a continuacion diferentes
casos de prueba. Estos casos cuentan ya sea con soluciones analiticas, datos experimentales y/o
soluciones numéricas de referencia.

5.11.1. 'Tubo de choque con dos especies no reactivas

Debido a que se consideran flujos con diferentes especies, como primer caso de prueba se
propone resolver el tubo de choque considerando dos especies con las mismas propiedades ter-
mofisicas, pero etiquetadas de forma diferente. Esto hara que el cddigo interprete al problema
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como un flujo en el que intervienen dos especies pero cuya solucidn serd totalmente equivalente
a la exacta del tubo de choque con una especie. Para este caso se selecciona como gas de trabajo
al nitrégeno y la geometria del dominio que se puede apreciar en la Fig. 5.11. En dicha figura se
observa la nomenclatura que se utilizara cada vez que se resuelva un caso que presente geometria
similar. Vale la pena recordar que debido a que openFoam ™ requiere del uso de mallas definidas
con geometrias tridimensionales, aqui sobre los contornos Back, Front, Tside y Bside se
aplica la condicién empty definida en el Cap. 2.

Tside

ILside Back Rside

Front

Bside

Fig. 5.11: Dominio de célculo tubo de choque

En este caso sobre los contornos laterales, se aplican para todas las variables condiciones de
borde del tipo de interpolacion desde el interior del dominio hacia el contorno. El avance temporal
se lleva a cabo utilizando el esquema de Euler y como funcién limitadora en todos los casos se
aplica la de van Leer. El diafragma se encuentra ubicado en la mitad del dominio y las condiciones
iniciales estan dadas en la Tab. 5.7.

’ Var. \ Driver \ Driven ‘
P 2MPa | 0.1MPa
T | 2500K | 300K
U |(0,0,0) | (0,0,0)
Ny 1.0 0.0
Nz 0.0 1.0

Tabla 5.7: Condiciones iniciales: caso Ny - N3

El caso se corre utilizando 1000 celdas imponiendo un nimero de Courant de 0.1 y los resul-
tados que se obtienen para t = 2ms se presentan en la Fig. 5.12 se observa que las distribuciones
obtenidas a partir de la simulacién numérica muestran una muy buena aproximacién a la solucién
analitica.
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Fig. 5.12: Distribuciones de presion, temperatura, velocidad, densidad, velocidad del sonido y
fracciones maésicas: tubo de choque con dos especies no reactivas
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5.11.2. Detonacion plana unidimensional hidrégeno-aire (mezcla estequiométri-
ca)

En la Seccion.5.10.3 se verificaron numéricamente los funcionamientos de los modelos quimi-
cos de Jachimowski y Marinov, y se constatd que los términos fuentes de las ecuaciones de las
especies (Ec. 5.11), y también la de la energia (Ec. 5.19), son evaluados correctamente. En la Sec-
cion.5.11.1 se verifico el funcionamiento de los esquemas fluidodindmicos sin considerar efectos
quimicos. Continuando con las verificaciones, se propone como primer caso de prueba, evaluar
la calidad de la simulacion de una detonacion plana comparando los resultados obtenidos con el
ejecutable construido (rhoCentralRF), con los proporcionados por el cddigo Flow—-Two [57].
La geometria del dominio computacional seleccionado para la comparacion, guarda similitud con
la que se muestra en Fig. 5.11. Su longitud total es de 0.5 m y el denominado Driver se ubica a la
izquierda del conducto cuya longitud ocupa el 1 % del total (Fig. 5.13). La composicién y propie-
dades del gas contenido en el Driver y en el resto del tubo (denominado Driven) se presentan en
Tab. 5.8. La mezcla reactiva es Hy : aire en proporciones estequiométricas y el gas del Driver es
100 % helio a altas temperatura y presion. Con estos valores seria factible crear una onda de choque
suficientemente fuerte como para inducir el inicio de la detonacién en la mezcla combustible.

/Driver (pp,Tp)
4

Driven (pa,7y)

Fig. 5.13: Dominio de calculo y configuracion inicial: detonacion plana

’Var. \ Driver \ Driven ‘

p 2MPa | 0.02Mpa
T | 3000.0 300

U |(0,0,0) | (0,0,0)
Ny 0.0 0.7452
H, 0.0 0.0283
H, 1.0 0.0
O, 0.0 0.2265

Tabla 5.8: Condiciones iniciales: caso Hs - aire (¢ = 1.0)

Las simulaciones se desarrollan considerando una malla con 1000 celdas (0.5mm por celda), el
avance temporal se lleva a cabo empleando el esquema de Euler, las reconstrucciones involucradas
en la evaluacion de los términos convectivos se llevan a cabo utilizando la funcién limitadora de
van Leer. El nimero de Courant maximo impuesto es 0.25. Se realizan 3 simulaciones, una por
cada modelo quimico. (Seccion.5.10.1 y Seccion.5.10.2)



5.11 Casos de validacion y verificacion

199

450000

11992 ——
Marinoy —=-
400000 - -

Flow-Two --+-

350000

300000

250000

plPal

200000
150000
100000

50000

0 I I

TIK]

3500

3000

2500

2000

1500

1000

500

-

71992 ——

Marinoy —=-

-

o
o

02 04

0.6 08 1

05
J1992 —
Marinoy —=-
J1986 - - -
Flow-Two --~-

plkg/m’]

Y[H,0]

03

0.15

0.1

0.05

J1992 —
Marinoy —=-
J1986 - - -

e EIQWETWO 2o

0 0.2 0.4

x/L

0.6

0.8 1

0.2 0.4

x/L

Fig. 5.14: Distribuciones de p, 7', log,,(p), Y [H2,O] modelos quimicos: Jachimowski 1988-1992
y Marinov 1996 (¢t = 228.4us) (detonacion plana Hy — aire)

Las simulaciones llevan en promedio un tiempo de cdlculo de 3hr utilizando 4 procesadores, el
paso de tiempo se ajusta en funcion del nimero de Courant y se registra un paso de tiempo medio
de 3.07942 x 107% 5. La Fig. 5.14 muestra las distribuciones de presién, temperatura, densidad y la
formacién de agua para cada uno de los modelos quimicos considerados. Se observa que los mode-
los de Jachimowski (1992) y el de Marinov (1996) describen comportamientos similares, mientras
que los resultados obtenidos con el modelo de Jachimowski (1988) difieren substancialmente. Es
de hacer notar que el c6digo F1ow-Two utiliza el modelo de Jachimowski 1992, por lo cual es de
esperar que las predicciones efectuadas con dicho modelo describan una adecuada aproximacion.
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Y0

Fig. 5.15: Distribucidn de fracciones masicas de (H,O, Hs, Oy y H,) obtenidas con el modelo de
Marinov en (¢ = 228.445) (detonacion plana Hy — aire)

La Fig. 5.15 muestra las distribuciones de agua, hidrégeno, oxigeno y helio sobre el dominio de
calculo, se observa que el helio pasa de estar confinado en el 1 % al 2 % de la longitud del dominio.
Ademads se puede ver que la posicién de la onda detonante coincide con la disminucién de Os y
la creacién de H,O, por lo tanto la liberacién de energia por la reaccién exotérmica garantiza la
propagacion de la onda detonante.
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Fig. 5.16: Velocidad del flujo y velocidad del sonido (Jachimowski 1988-1992 y Marinov 1996)
(t = 228.4ps) (detonacién plana Hy — aire)



5.11 Casos de validacion y verificacion 201

Las Fig. 5.16 muestra la velocidad del sonido y la velocidad obtenida para cada uno de los mo-
delos quimicos, nuevamente se observa que los modelos de Jachimowski (1992) y Marinov (1996)
entregan mejores predicciones en comparacion con el modelo de Jachimowski (1988). Finalmente,
empleando el codigo CEA es posible llevar a cabo el célculo de equilibrio y determinar la veloci-
dad de la detonacion dada por la teoria de Chapman-Jouguet, la cual para la mezcla dada resulta
ser D% = 1933.8™/s.En la Tab. 5.9 se observan los valores obtenidos con cada modelo quimico y
el porcentaje de error.

] M. Quimico \ D \ 90Error ‘

Jachimowski-1988 | 2145.6 10.4

Jachimowski-1992 | 1926.7 0.37
Marinov-1996 1904.8 0.5

Tabla 5.9: Porcentaje de error con respecto a D¢ (detonacidn plana Hs-aire, ¢ = 1.0)
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5.11.3. Velocidad de la detonacion en funcion de la relacion de equivalencia
para una mezcla Ho-Aire

La velocidad de propagacion de la detonaciéon depende directamente de la composicion de la
mezcla en la que se propaga, por lo tanto resulta relevante verificar que los resultados obtenidos
con rhoCentralRF logran reflejar el cambio en la velocidad a medida que se varia la relacion
de equivalencia en la mezcla.

Empleando la misma configuracién geométrica de los casos anteriores se ajusta la composicion
de la mezcla reactiva en funcion de la relacién de equivalencia, las simulaciones numéricas se rea-
lizan para ¢ = [0.25,1.5] con A¢ = 0.25, utilizando cada uno de los modelos cinéticos descritos
en la Seccion. 5.10. De esta forma se construyen 18 casos los cuales se corren en el cluster Piluso.
Las simulaciones se desarrollan utilizando 1000 celdas, se utilizan 4 procesadores por caso. Las
composiciones se determinan de la siguiente manera [8]:

1 —1
Y, uel — WeW 5.45
Juel =7 (4.762n0,) 0! ' (.459)
Yoir =1 = Yya (5.45b)
Yai'r’WO
Yo = 222 5.45
02 = Y7620, (545¢)
Yno = Yoir — Yo, (5.454d)

Los valores de dichas composiciones estan dadas en la Tab. 5.10.

L ¢ | Yu | Yo, | Y, |
0.25 | 0.00728 | 0.231 | 0.761
0.5 |0.01446 | 0.229 | 0.756
0.75 | 0.02153 | 0.227 | 0.750
1.0 | 0.02851 | 0.226 | 0.745
1.25 | 0.03538 | 0.224 | 0.739
1.5 |0.04216 | 0.223 | 0.734

Tabla 5.10: Composicién en fracciones masicas: mezcla combustible Hs-aire en funcién de ¢
(no, = 0.5)

Con las simulaciones efectuadas se consiguen los datos graficados en la Fig. 5.17, estos se
comparan con resultados de referencia bajo la hipétesis de equilibrio quimico calculados con el
codigo CEA [58]. En dicha figura se pueden apreciar las velocidades de propagacién obtenidas
con rhoCentralRF en puntos discretos y los valores de referencia en una linea continua. Se
observa que a partir de ¢ > 0.75 no se aprecia marcada diferencia entre el modelo de Marinov y el
de Jachimowski (1992), sin embargo, el modelo de Jachimowski (1988) tinicamente arroja buenos
resultados para ¢ = 1.25y ¢ = 1.5. Se puede afirmar que en general el modelo de Marinov (1996)
describe una mejor aproximacion con respecto a los resultados obtenidos con el CEA, y debido a
que ha sido demostrado que los cédlculos en equilibrio tienen muy buena correlacién con respecto
a datos experimentales, se puede decir que el c6digo desarrollado arroja muy buenas predicciones
para este importante aspecto del proceso detonante.
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Fig. 5.17: Velocidad de la detonacién (D) en funcién de ¢ mezcla Hy-aire para los modelos quimi-
cos Jachimowski 1988-1992 y Marinov 1996) (¢ = 228.4us)

5.11.4. Sobre la estructura de una detonacion plana que cumple con la con-
dicion de Chapman Jouguet

Una buena aproximacion a la estructura de la detonacion plana es una onda de choque segui-
da por una deflagracion, lo cual es fisicamente razonable. En efecto, la onda de choque aumenta
la temperatura de la mezcla combustible hasta un valor tal que se producen reacciones quimicas
exotérmicas y lo hacen a una tasa, que es suficiente para que la subsiguiente deflagracion se pro-
pague tan rapido como el choque. Este modelo es nominado ZND por haber sido propuesto por
Zeldovich, von Neumann y Doring [22, 30, 31].

La solucién corriente abajo de la onda detonante esta representada por una deflagracion con
apreciable energia cinética, pero los procesos de transporte difusivos (viscosidad, conduccion de
calor y difusién masica) son muy pequefios. Por lo tanto, esta deflagracion difiere totalmente de
las normalmente estudiadas como tales. La diferencia es consecuencia de que para transportar
flujos difusivos comparables con los convectivos se necesitarian enormes gradientes, los cuales no
pueden ser producidos por la actividad quimica existente. No obstante, el modelo ZND mediante
la construccion de diagramas tipicos, permite analizar con un esquema 1D la probable estructura
de la detonacion en la condicion de CJ.

Cuando se excede la condicion de CJ la onda detonante es calificada como fuerte y el analisis
puede realizarse asumiendo que la dindmica de ondas de choque méviles fuertes es aplicable, al
menos hasta que se inicie la fase reactiva. Con esta hipotesis pueden formularse las siguientes



204 5. Detonaciones

ecuaciones [1]

2 2
N — Uy,
PuN Yot 1P
Yt
PuN = Yo — 1 u
’7u+1 DuN
_ Yl Pu
Tov = 5t L

Yu -1 PuN

El subindice vV se aplica a los picos de Neumann, localizados inmediatamente detrds de la on-
da de choque. Las condiciones de la mezcla combustible sin quemar son: 2Hs : O5 : 7Ar, p, =
6670.0Pay T,, = 298.0K. La relacion de calores especificos de la mezcla combustible ha sido
estimada en -y, = 1.5565, valor mds proximo al de 5/3 del Ar como era de esperar. Para estimar
la cantidad de celdas en la malla computacional, se necesita determinar la longitud de induccién
(L;). Esta longitud se evalda, al menos en primera instancia, considerando que la velocidad D de
la onda detonante es la de CJ correspondiente a la mezcla combustible, es decir D = 1616.3m/s.
Computados los valores de p,n y T',n, se obtiene:

pun = 173613.6 Pa Ton = 1967 K

Utilizando el procedimiento desarrollado en la Seccion.5.10.3 se determina el tiempo de induccién
con el criterio del 5 %, resultando 7; = 3.73us. Por otra parte, en un sistema de referencia fijo
respecto del cual la detonacion se propaga con velocidad D, la velocidad del fluido inmediatamente
detras del pico de von Neumann vale u,y = 1264.5m/s. Ahora bien, la velocidad del fluido
relativa al frente detonante es calculada por:

Von =D —uyy
= 351.83m/s

por lo tanto, la longitud de ignicidn se puede estimar L; = V,y - 7; = 1.312mm. Este resultado es
préximo al dado por Oran et al. L; = 2mm, [35] y por Deiterding que reporta L; = 1.4mm [37].
Entonces, se propone utilizar 13 en vista del valor aqui estimado de L;, en consecuencia para el
dominio computacional 1D de 0.6m se necesitan 5945 celdas, numero que se ajusta a 6000 (10000
celdas por metro de longitud).

Los resultados de la solucién numérica 1D se presentan en la Fig. 5.18, donde se grafican la
presion (p[Pal) y la suma de velocidades ((u + a)[m/s], siendo u la velocidad de las particulas y
a la del sonido de los productos detrds de la onda, en funcién de la distancia z(m).



5.11 Casos de validacion y verificacion 205
2000 p ——- (1) zona de inducci(’)n\ 180000
1800 | uta (2) zona de reaccion fuerte — 1 160000
1600 — | — 140000
1400 (3) zona de reaccion —___ // 1 120000
/
/
1200 / — 100000
= y —
F= s Pcs PE.

1000 / — 80000

800 Ve — 60000

(4) zona de estado estacionario s
s
_ e
600 — _ — 40000
400 + — 20000
L — —
200 | | | | | 0
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
x[m]

Fig. 5.18: Perfiles p y v + a detonacion plana (2H; : Og : TAr)

En la Fig. 5.18 se pueden diferenciar cuatro zonas: (1) la correspondiente a la longitud de
induccidn;(2) donde se producen las reacciones quimicas exotérmicas conducentes al equilibrio
térmico del estado de CJ;(3) la de continuacion de reacciones quimicas pero mucho menos inten-
sas que las que tienen lugar en la zona (2), aunque suficientes para formar un nuevo estado de
equilibrio; (4) zona de estado estacionario, donde todas las propiedades del flujo alcanzan el esta-
do de equilibrio. La composicién de equilibrio supuestamente alcanzada en la zona (2) se puede
determinar con el codigo CEA [58, 59], especificamente desarrollado para el cdlculo del estado
de equilibrio quimico de multiples especies, prescindiendo de aspectos fluido dindmicos o con el
codigo rhoCentralRF que utiliza tasa finitas. Los resultados obtenidos con ambos cddigos se
presentan en la Tab. 5.11 y se observan discrepancias importantes en ciertas especies (H y O), lo
cual evidencia que todavia no se ha alcanzado el equilibrio térmico.

] Y; \ CEA \ rhoCentralRF
O, 0.0108 0.0154
H, 0.00193 | 0.0023
H>O | 0.0871 0.0801
H 0.000429 | 0.00085
O 0.000268 | 0.0047
OH |0.01118 | 0.01059
Ar 0.88589 | 0.88589

Tabla 5.11: Composicion en equilibrio por detrds del frente detonacién plana 7Ar : 2H, : Oq
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Se sabe que en un sistema de coordenadas que mantiene al choque detonante estacionario, el
Mach donde se cumplen las condiciones de CJ detrds del choque debe ser unitario, lo cual implica
que uy + a; = D¢y. Como se ha supuesto Doy = 1616.3m /s puede determinarse a partir de
la Fig. 5.18, la distancia « donde se verifica que uy + a; = 1616.3m/s. Con este valor de z
se entra en el grafico p vs. x (Fig. 5.18) y se obtiene el valor de la presion que le corresponde.
Se encuentra p = 92722Pa, que es un valor muy aceptable cuando se lo compara con el valor
experimental 94000 Pa de Lefevbre et. al. Ahora bien, el pico de presiéon de von Neumann resulta
ser p,n = 1.6 pc s, mientras que el analitico del modelo ZND es 1.8 p¢ ;.

5.11.5. Convergencia hacia la velocidad de Chapman-Jouguet

Sea una detonacion producida por una zona de alta energia ubicada en el extremo izquierdo de
un conducto (Fig. 5.13). Las condiciones de dicha fuente (Driver — DR) son: ppr = 1.5Mpa,
Tpr = 3800K, Lpr = 1% L, con L = 0.6m. La energia del driver es suficiente para generar
una detonacion overdriven, es decir D /D¢y > 1. La detonacion overdriven es calculada, como se
venia haciendo, con tasas finitas y de la Fig. 5.19 se puede observar que a medida que el tiempo se
incrementa D/Dc; — 1. En 2012 en [57] verificaron que de no mediar fuentes de ignicién muy
particulares, la velocidad de propagacion de la detonacion overdriven siempre converge hacia la
de Chapman-Jouguet.

1.4 —

1.2 —

CcJ

DDy

0.6 —

04 —

0 lLee I I I I I I
(0] 50 100 150 200 250 300 350
7 [pes]

Fig. 5.19: Convergencia hacia la velocidad de Chapman-Jouguet detonacién plana (2H; : O :
TAr)

En las Fig. 5.20 y Fig. 5.21, se muestran diagramas ¢ vs. x que describen la formacion y pro-
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pagacion de detonaciones planas inducidas por una fuente 100 % productos de combustion de la
mezcla 2H; : Oy : 7TAr y por otra 100 % helio, ambas con presiones y temperaturas iniciales de
1.5M Pa y 3800K. Con helio se visualiza muy claramente hasta donde se expande la fuente de
ignicion y luego, permanecer practicamente estacionaria. En lo que respecta a recursos compu-
tacionales las simulaciones efectuadas consumieron en promedio 4084.26 s corriendo en 16 pro-
cesadores de los nodos equipados con procesadores Intel Xeon ES-2680 del cluster Mendieta del
centro de computacién de alto desempeiio de la UNC.

tluss]

0.1 02 03 0.4 05 0.6
x[m]

Fig. 5.20: Diagrama z vs. ¢ detonacién plana 2Hs : Oy : TAr
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Fig. 5.21: Diagrama z vs. t detonacién plana 2H; : Oy : 7Ar (Driver: He)
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5.11.6. Ignicion por reflexion de una onda de choque

En esta seccion se simula en forma 1D, el problema de una onda de choque mévil que se des-
plaza por un conducto que contiene un medio combustible sin que se produzca la ignicién, debido
a que el incremento de temperatura inducido por el paso de la onda no alcanza el valor de auto-
ignicién. Esta onda que viaja de derecha a izquierda encuentra el extremo izquierdo del conducto
cerrado, por lo tanto, la onda de choque que impacta en este extremo se refleja y genera otra on-
da de choque mas intensa que ahora viaja hacia la derecha, elevando tras su paso la presion y la
temperatura. La temperatura ahora, puede adquirir valores que produzcan la ignicion de la mezcla
reactiva. Este proceso que usa la onda reflejada para iniciar la combustion ha sido y continda sien-
do empleado para medir tiempos de induccién en diferentes mezclas combustibles [50, 60-63].
Strehlow y Cohen [64] describen el proceso de ignicion que transcurre luego de la reflexion y de-
finen dos regimenes: el fuerte, que se origina desde la pared misma luego de un intervalo dado y
el débil, que con temperaturas menores se caracteriza por producir multiples focos de ignicién que
luego podrian converger en un frente comun [65]. Aqui se considera el caso fuerte porque existen
resultados experimentales y numéricos con los cuales se pueden efectuar comparaciones.

El caso a ser analizado corresponde a una onda incidente que al desplazarse en la mezcla
combustible (Hs : O5 : TAr), genera las condiciones de flujo listadas en la Tab. 5.12. También se
incluyen las condiciones post-reflexion desde una pared sélida.

Var. Choque incidente | Choque reflejado (valores de referencia)
p [Pa] 36679.65 131820

T[K] 624 1036

u[m/s] -478.5 0

Co,,Cry, Cay 1,2, 7

Tabla 5.12: Condiciones iniciales: Ignicién por reflexion de una onda de choque

Las condiciones expuestas en la Tab. 5.12 son factibles si la mezcla combustible en reposo
tiene una presion de p, = 6670 Pa y una temperatura de 7,, = 298.0 K. El esquema de la onda
incidente y de la reflejada, se muestran en la Fig. 5.22.

configuracion inicial

Pus Tus ty
~<«——1 po, To, uo

configuracion luego de la reflexion

Fig. 5.22: Configuracién inicial: Ignicion por reflexién de una onda de choque

Noétese que las condiciones del flujo entre la pared y la onda reflejada son condiciones de
impacto porque la velocidad del flujo es nula, aunque la onda reflejada sea movil. Si a la mezcla
reactiva con temperatura de 1036 K y presion de 131820 a se le aplica el criterio 7'(7;) = (1 +
0.05)T; y se considera que el proceso es de volumen constante se obtiene, segin el procedimiento
expuesto en la Seccion. 5.10.3 un tiempo de induccion 7; = 119us. En la Fig. 5.23, se presentan
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evoluciones temporales de simulaciones numéricas (Im et al. [51];Fig. 5.23-b.), y experimentales
(Oran et al. [50];Fig. 5.23-a y d). Los obtenidos en este trabajo, se grafican en la Fig. 5.23-c. Se
observa que el valor de 119us concuerda muy satisfactoriamente con los datos de referencia, atn
cuando las cinéticas quimicas son diferentes. La escala logaritmica en el tiempo y las unidades de
la presién se mantienen andlogas a las usadas en las referencias para facilitar las comparaciones®.
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Fig. 5.23: Evolucion temporal de la presiéon maxima ignicidn por reflexién de un choque a) Numéri-
cos Oran [50] b) Numéricos Im [51] ¢) rhoCentralRF d) Experimentales Oran [50]

Los tiempos presentados en la Fig. 5.24 corresponden no solamente al de induccion, sino tam-
bién al de formacién de la onda reactiva identificado con el pico de presion. Esta onda reactiva,
producida por la autoignicion de la mezcla combustible, se desplaza hacia la derecha y eventual-
mente se convierte en una detonacion. El proceso de formacion de la detonacion puede observarse
en el diagrama x vs. t de la Fig. 5.24. Se ve en esta figura, como la onda reactiva interactia con la
onda de choque reflejada y da origen a una detonacién que se propaga por la mezcla combustible
y que continda desplazandose hacia la izquierda. Nuevamente se muestra la imagen experimental
tipo Schlieren dado que esta verifica la buena aproximacion de la simulaciéon numérica al proceso
real.

®10dyn/cm?® = 1Pa
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Fig. 5.24: Proceso de formacién de la detonacidn, interaccion de la onda reactiva con el choque
reflejado
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5.11.7. Muiltiples reflexiones inducidas por una detonacion plana, compara-
cion con el caso no reactivo (2H, : O2 : 7Ar)

En esta seccion se estudia el problema de una detonacién que dentro de un conducto cerrado en
sus dos extremos, se propaga inicialmente desde el extremo izquierdo al derecho. La detonacién
se inicia mediante una zona de alta energia cuyas caracteristicas son: Lpr = 0.000m , ppr =
1.8Mpa y Tpr = 3800K. La composiciéon de la mezcla reactiva en el driven (Lpy = 0.10 —
0.005m) del conducto es nuevamente, 2Hs : Oy : 7Ar y su presién y temperatura son ppy =
6670Pay Tpny = 298K respectivamente. En cuanto concierne al caso no reactivo, las condiciones
iniciales (driver y driven) son las mismas del caso reactivo pero se inhibe cualquier actividad
quimica en el driven.

0.00 0.02

Fig. 5.25: Diagrama x vs. t: multiples reflexiones de una detonacién plana (2H, : O2 : 7Ar)
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Fig. 5.26: Diagrama z vs. t: multiples reflexiones de una onda de choque plana (2H, : O2 : TAr)
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EnlaFig. 5.25 se presenta un diagrama x vs. ¢ de la simulacidon del caso reactivo. La detonacion
viaja hacia la derecha e impacta con la pared que limita al conducto. Se produce el rebote de la
detonacidn incidente pero lo hace como una onda de choque que se propaga hacia la izquierda
donde tunicamente existen gases quemados. Por lo tanto, la actividad quimica de las sucesivas
ondas incidentes sobre el extremo derecho del conducto y reflejadas, serd muy reducida si se la
compara con la detonacidn inicial. Se podria afirmar que solamente es la necesaria para alcanzar
la condicién de equilibrio que para z = 0.05m, muestran los resultados de las Fig. 5.27,Fig. 5.28
y Fig. 5.29 para el caso reactivo.

En la Fig. 5.26 se presenta un diagrama x vs. t de la simulacion del caso no reactivo. Existen
unicamente ondas de choque inducidas por diferencias de presiones y temperaturas (no por pro-
cesos exotérmicos). La evolucidn temporal de la presion, temperatura y velocidad en funcién del
tiempo para x=0.05m, también se muestran en las Fig. 5.27,Fig. 5.28 y Fig. 5.292. De la compa-
racion entre resultados del caso reactivo y el no reactivo que se puede realizar con estas figuras,
se deduce que la aproximacion al estado de equilibrio es mas rapida en el caso reactivo. Esto es
consecuencia de que a igualdad de tiempos, los ciclos onda incidente-onda reflejada son mas nu-
merosos en el caso reactivo. Obviamente, los valores de equilibrio correspondientes a la presion
y la temperatura son mucho mas altos para el caso reactivo. Las Fig. 5.25 y Fig. 5.26 permiten
apreciar las diferentes expansiones que experimentan las zonas de alta energia, segin den inicio a
una detonacion o a una onda de choque no reactiva.
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Fig. 5.28: Evolucién temporal de la temperatura en « = 0.05 m (multiples reflexiones)
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Fig. 5.29: Evolucién temporal de la velocidad en x = 0.05 m (multiples reflexiones)

5.11.8. Simulacion bidimensional de la estructura celular de una detonacion
originada por puntos de alta energia en una mezcla 2H, : O2 : 7Ar

Aqui se busca mostrar que el cédigo implementado (rhoCentralRF) cuenta con la capa-
cidad de desarrollar simulaciones 2D que predicen de forma adecuada la estructura celular del
proceso detonativo. Con este objetivo se propone simular un caso de prueba que es muy utilizado
en el estudio de las detonaciones que se propagan en un conducto (2D) que contiene una mezcla
2H5 : O, : 7TAr. Esta mezcla reactiva TAr : 2H, : O, ha sido utilizada en diferentes estudios pre-
viamente y por lo tanto se cuenta con patrones de comparacion. Las condiciones iniciales de la
mezcla son:

pu = 6670 Pa
T, — 298 K
U, =(0,0,0)m/s

Como se observo en la Seccion. 5.7, la aparicion de las células en un proceso detonante se asocia a
interacciones de las diferentes ondas presentes en el campo de flujo, sin embargo, para desencade-
nar dicho proceso de formacion en simulaciones numéricas es necesario recurrir a perturbaciones
artificiales que simulen de alguna forma, inestabilidades presentes en el campo de flujo. Tales per-
turbaciones pueden originarse, por ejemplo, considerando multiples puntos de ignicién con alta
energia.

En la Seccion. 5.11.5 al estudiar las detonaciones planas se observé que con un driver cuya
energia era muy superior a la necesaria para producir la detonacion de CJ, se conseguia una onda
detonante overdriven. No obstante, con el transcurso del tiempo la detonacion overdriven tiende
a abandonar este estado y converge hacia el de CJ. Esto indicaria que cualquiera sea la fuente de
ignicién la velocidad de propagacion de la onda detonante depende de las condiciones iniciales
y eventualmente alcanzard el valor dado por CJ, en consecuencia, si la fuente de ignicion no es
plana (p.ej, varios focos de ignicidn), se inducirdn perturbaciones las cuales estarian presentes en
la onda detonante desde su iniciacion. Esta manera de perturbar la onda detonante es considerada
mas apropiada que muchas de las propuestas en otros estudios [42].

Las simulaciones de este caso de prueba se efectuaron utilizando el cluster Mendieta selec-
cionando los nodos de computo de acuerdo a los requerimientos de cada situacion (Apéndice B).



214 5. Detonaciones

El objetivo final es mostrar que a partir de calculos con rhoCentralRF se producen resultados
comparables con datos experimentales y que concuerdan con simulaciones efectuadas en otros
estudios.

Se selecciona como caso de referencia el presentado por Kirillov [43] que ha sido muy estudia-
do [35, 41, 66—68]. La seleccion de este caso se debe en principio a que ambos utilizan el mismo
modelo quimico lo cual facilita la comparacién de los resultados. Considérese la configuracion
mostrada en la Fig. 5.30 la cual reproduce la utilizada por Kirillov. El dominio posee una longitud
y altura de 0.3082m y 0.0616 m respectivamente. Se pueden observar las etiquetas dadas a cada
uno de sus contornos y a tres zonas de ignicion que se distribuyen de forma equidistante sobre el
contorno izquierdo. Las dimensiones de cada elemento de ignicién son 0.003072 x 0.0088 m y en
cada uno de ellos la presion y temperatura es:
pr = 1000p,

T = 25T,

Las condiciones de borde se pueden observar en la Tab. 5.137%:

Tside

B\ """ i Pu
‘P1 |
Lside E_TI 3 Ef Rside]
i u

Bside

Fig. 5.30: Configuracién inicial y dominio de coémputo para la simulacién bidimensional de la
estructura celular

| contorno | P \ T \ U \ Y; |
Tside/Bside | zeroGradient | zeroGradient slip zeroGradient
Lside zeroGradient | zeroGradient slip zeroGradient
Rside zeroGradient | zeroGradient | zeroGradient | zeroGradient

Tabla 5.13: Condiciones de borde para la simulacion de la estructura celular

La simulacion se efectda utilizando el modelo cinético de Marinov. Segun fue descrito pre-
viamente Seccion.5.10.3 y Seccion. 5.11.5, existe una relacion entre la resolucion apropiada y la
longitud de induccién. Con la longitud de induccién aqui estimada (L; = 1.312mm), el malla-
do del dominio computacional tendria 2245 celdas segin = y 273 segun y, es decir un total de
612885 celdas, lo que da una resolucién de 0.03097 mm?. La simulacién se desarrolla imponiendo
un ndmero de Courant maximo de 0.1 y utilizando un nodo completo del cluster Mendieta (16 pro-
cesadores). El dominio computacional se distribuye dividiendo en dos franjas en la direccién x y 8
en y asi se tienen 38303 celdas en promedio por procesador. Se registra un tiempo de computo de
53.93hr, lo que implica 3.2Gb de datos para el tiempo de simulacion ¢ = 103.68us (Apéndice B)

Para visualizar de forma apropiada la estructura celular se utiliza la maxima presién en el
tiempo, es decir que lo que se ve es un ensamble temporal de méximas presiones. De esta forma
se genera un campo escalar pp.x €l cual contiene tantos valores como los definidos por las celdas
de la malla y refleja la trayectoria de los puntos triples fluidodindmicos a medida que el proceso
avanza.

Es de hacer notar que como es requisito en openFoam ™ el dominio es tridimensional, y en la direccién normal
se aplica la condicién de borde empty
8Se supone que la condicién de borde sobre Lside son las aplicables a una pared sélida
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La Fig. 5.31 muestra una comparacién entre la estructura que resulta luego de t = 8lusy la
computada por Kirillov para el mismo tiempo. A primera vista se observan claras similitudes de
las ondas y sus interacciones. En la Fig. 5.31.(A) se identifican 6 regiones (a-f) las cuales guardan
muy buena correspondencia con las presentadas por la referencia.

|
6.67e+03 pmax[pa] 7.55e+06

—0.0308 0.05 0.1 015 02
t=0.000081 s Ar
-

Fig. 5.31: Visualizacion de la estructura celular (presiéon méaxima hasta ¢ = 81us) (comparacion
con los datos de [43])
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Fig. 5.32: Visualizacion de la célula temprana (presion maxima hasta ¢ = 81ys) (comparacion con
los datos de [43]

La estructura ¢ en Fig. 5.31 corresponde a la formacion de una célula en etapa temprana
(t = 81 us). Alrededor de la misma se pueden observar células deformadas (a,b,d,e) y en la
seccion de salida aproximadamente en x = 0.17 m se 1nicia la formacién de un nuevo patron que
tiempo después convergerd hacia una unica célula que abarcara todo el ancho del conducto. Un
acercamiento de la célula c se muestra en la Fig. 5.32, donde se identifican los vértices de la célula
temprana (a, b’, a’, b). Las dimensiones caracteristicas son:

{a,d'} = a
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(v, b} = A

Al medir la altura y la longitud de la célula obtenida con la simulacién de rhoCentralRF se
obtiene:
a=0.03261m A =0.07414m

Con fines de comparacion se introduce la relacién de aspecto de la célula (¢*" = %) Esto se
hace porque dicha relacion a diferencia de lo que ocurre con las dimensiones caracteristicas de
la célula, se mantiene relativamente inalterada lo cual facilita la comparacién con resultados de
estudios similares pero que difieren en varios aspectos (modelo quimico, dimensiones del arreglo
experimental, etc) [68]. En la Tab. 5.14 se presentan ademds del resultado propio otros valores
extraidos de referencias y se observa que en términos de comparaciones cuantitativas se registran
diferencias de hasta un 25 %, mientras que con el dato experimental la diferencia es del 19 %.

] Ref. \ a \ A \ c*" \ Modelo cinético ‘
rhoCentralRF 0.074 | 0.032 | 0.43 Marinov
Kirillov et al.[43] 0.078 | 0.033 | 0.42 Marinov
Eckett [68] 0.054 | 0.03 | 0.55 8 especies/24 reacciones
Oran et al. [35] 0.055| 0.03 | 0.54 8 especies/24 reacciones
Lefevre & Oran [66] 0.077 | 0.03 | 0.42 | Modelo simplificado dos pasos
Lefevre et al. (experimental) [67] | 0.17 | 0.09 | 0.52 [smoke foil]

Tabla 5.14: Comparacién dimensiones caracteristicas de la célula 2H, : O2 : TAr

La pregunta que puede formularse ahora es si la estructura celular tan proxima al sistema de
ignicion y por ende tan temprana, se conserva cuando se extiende el dominio de calculo en la
direccion x. Para dar una respuesta, se expande el dominio de célculo a 0.5m y se realiza una
nueva simulacidn, en la cual se trata de mantener un mallado que garantice la conservacién del
nimero de celdas en que se particiona la longitud de induccién. Por consiguiente, en ndmero de
celdas para el nuevo dominio pasa a ser 994298, que dan una resolucién de ~ 0.0309 mm?.

Los resultados del nuevo computo se pueden observar en la Fig. 5.33. En la etapa temprana
de la iniciacion del proceso se reproduce lo mostrado previamente. No obstante, las celdas que
se producen para x > (.25 m presentan mayor longitud que la formada en la etapa temprana.
Estas celdas poseen una longitud alrededor de 0.127 m (¢* = 0.48) lo que se aproxima mejor al
dato experimental [67] que es una imagen tipo smoke foil (Seccion.5.7) la cual se puede observar
en la Fig. 5.34. La reproducibilidad de la estructura celular que se observa en la Fig. 5.33 puede
interpretarse como tendencia de la estructura final a ser independiente de las condiciones iniciales.
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Fig. 5.33: Visualizacién de la estructura celular (2H; : O2 : 7Ar, dominio extendido Ly = 0.5 m)

Fig. 5.34: Visualizacion experimental (smoke foil) estructura celular 2H, : O2 : TAr [66]

Los resultados mostrados hasta ahora evidencian que el cédigo rhoCentralRF posee la
capacidad de captar la estructura celular de la detonacién. La etapa de post-proceso del dltimo
computo mostrado debio ser desarrollada en el cluster Mendieta ya que las PC con mayor capaci-
dad de video y memoria ram a las que se tenia acceso presentaban problemas al tratar de procesar
el volumen de datos necesario. (16Gb para 350us de tiempo fisico). El tiempo computacional para
3 nodos completos de Mendieta (54 procesadores) fue 57.63 hr.

Con el propdsito de mejorar la visualizacion de la formacion de la estructura celular, se re-
currié a la utilizacion de un Schlieren numérico [69]. Dicho Schlieren se construye utilizando
funciones del tipo:

Vf
F = kexp (k;z (Vf)mam> (5.47)
donde el campo f seleccionado es la densidad. En la Fig. 5.35 se visualiza la imagen obtenida para
la densidad (¢ = 81 us). Se observan las ondas que forman un punto triple y cémo el frente de la
detonacidn se ve afectado. La continua formacién de puntos triples a medida que la onda detonante
se propaga define el contorno de la célula y a su vez crea las perturbaciones que inicia la formacién
de nuevos puntos triples.
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Choque transversal

/Choque incidente

«— Punto triple

Pierna de Mach (Mach stem)

Linea de deslizamiento

Fig. 5.35: Schlieren numérico de la interaccién de las ondas en el punto tripe (t = 8lus,
2H, : O2 : 7Ar)

Las ondas transversales que aparecen debido a las perturbaciones interactian con el frente en
forma similar a una reflexion irregular, la onda transversal adopta el rol de la onda reflejada, el fren-
te se bifurca, aparecen una onda de choque incidente y la pierna de Mach (ver Seccion.5.7,Fig. 5.7).
Estas tres ondas interactdan en el punto triple donde también se observa una linea de deslizamiento
ubicada entre el flujo afectado por la onda transversal y la pierna de Mach.

En la Fig. 5.36 se presentan imagenes generadas con el Schlieren numérico que muestran la
continua formacion de los puntos triples y como sus desplazamientos con el tiempo van confi-
gurando el contorno de las células. Asi en ¢t = 13.6us (Fig. 5.36-d), se detecta la formacién de
puntos triples sobre el frente detonante. Luego en ¢t = 22.7 us (Fig. 5.36-f) los puntos triples se
han desplazado desde su posicion anterior y aparecen otros, producto de la interacciéon de nuevas
ondas reactivas con el frente. En ¢t = 54.4 us (Fig. 5.36-1), se pueden distinguir configuraciones
débiles en la parte superior e inferior del conducto y como en la zona central confluyen dos puntos
triples. En el intervalo [t = 103.6 — 54.4 us], se observa cémo el movimiento de los puntos tri-
ples esta limitado por la altura del conducto 2D y por lo tanto alcanzan su distancia de separacion
maxima.
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a) t = 0.6us b) t =4.43us d) 1 =13.6us

e) = 16.2us )t =22.7us

j) t =45.4ps K) £ = 49.9us

t) 1 =90.7us

r) t = 81.6us

u) t =95.5us v) t =99.14us w) t = 103.6us

Fig. 5.36: Schlieren numérico de la densidad del proceso de formacién de la estructura celular
(2H, : O2: 7TAr)

Enla Fig. 5.37 se muestran tres figuras de contornos isobdricos correspondientes a los instantes
t=162p,t =278yt = 48.6 u. La primera configuracion corresponde al punto triple central
que define el inicio de la célula temprana, el segundo corresponde al instante en que los puntos
triples alcanzan su méxima separacion definiendo la altura A de la célula. El ltimo de los contornos
isobdricos muestra la convergencia de los puntos triples hacia el eje de simetria cerrando asi el
contorno de la célula temprana. En la Fig. 5.36-m (¢ = 58.9us) se observa que los puntos triples
ya se han separado del eje de simetria e inician la formacién de otra célula.
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Fig. 5.37: Isobaras del proceso de formacion de la célula temprana (2H, : O2 : 7TAr)
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Con lo expuesto en esta seccion se corrobora que el cédigo desarrollado (rhoCentralRF)
posibilita el estudio de la estructura celular de las detonaciones obteniéndose resultados de calidad
comparable a los mostrados en otros estudios numéricos y también con buen nivel de aproximacion
a los datos experimentales disponibles. Sin embargo, dados los altos requerimientos computacio-
nales necesarios para desarrollar tanto las simulaciones numéricas como el post-proceso de los
datos se hace evidente la necesidad de acoplar al menos, la técnica de mallado adaptivo de forma
tal de acotar la relacién resolucién/costo computacional.
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Capitulo 6

Conclusiones, aportes y trabajo futuro

Sintesis de las tareas realizadas en la tesis

En esta tesis se abordaron desde problemas tipicos de la dindmica de gases hasta problemas
relacionados con la generacidn y propagacion de detonaciones. La presentacion de la tesis se hizo
de forma tal que primero se traté la combustion difusiva de baja velocidad (Cap. 3), con simulacién
RANS de la turbulencia y modelando la interaccidon quimica-turbulencia con el concepto PaSR .
Cuando el nimero de Mach del flujo tiende a ser nulo, el uso de la ecuacion de continuidad no
es la mas indicada para el calculo de la densidad, por consiguiente, una nueva ecuacion de trans-
porte resultante de acoplar la presion con la velocidad es formulada. Con estas primeras tareas se
comprobé que las librerias de openFoam ™ y la concepcidn estructural de sus “solvers” permitian
tratar problemas con multiples facetas de manera eficiente y obtener resultados validos en situacio-
nes complejas. Ademas, provee utilidades para la generacion de mallas, el procesamiento de datos
y de resultados. La discretizacion del dominio computacional debe hacerse con volumenes finitos
que pueden o no, ser estructurados.

En un capitulo siguiente, (Cap. 4) con algoritmos numéricos y cédigos computacionales pro-
vistos por openFoam ™ (en particular rhoCentralFoam, sonicFoamy dbnsFoam) se eje-
cutaron simulaciones numéricas de problemas fluido-dindmicos supersénicos externos e internos
considerados de vital importancia en la ingenieria aeroespacial moderna, particularmente cuando
la capacidad experimental con que se cuenta no es la adecuada o no existe. Los flujos numéricos
utilizados en estas simulaciones fueron generados segin la la técnica propuesta por Kurganov y
Tadmor (2000). Esta técnica, en cuanto concierne a eficiencia y precision en capturar discontinui-
dades (ondas de choque, superficies de contacto y/o de deslizamiento), ha mostrado ser competitiva
cuando se la compara con las tradicionalmente usadas basadas en solvers de Riemann. Ademas, el
costo computacional en simulaciones de flujos supersonicos es inferior.

Por dltimo (Cap. 5), se trataron flujos quimicamente activos solucionando simultdneamente las
ecuaciones de Euler con las de conservacion de las especies e imponiendo condiciones iniciales
apropiadas para generar flujos detonantes planos y bidimensionales. Con los flujos detonantes
2D, se presto especial atencion a la estructura celular resultante de perturbaciones impuestas al
frente de onda. Cabe hacer notar que la actividad quimica de mezclas combustibles Hy : Aire y
H, : Oy : Ar, se describe en base a la incorporacién en openFoam ™ de modelos cinéticos que
pueden tener hasta 14 especies y 33 reacciones elementales. La dependencia exponencial de las
tasas cinéticas de la temperatura, hace que las ODE’s necesarias para determinar los términos
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fuentes de las ecuaciones de las especies tengan un comportamiento stiff, entonces, para garantizar
la estabilidad del computo se emplea un algoritmo numérico apropiados extraido de las librerias de
openFoam ™ . Combinando cédigos fuentes provistos por openFoam ™ y otros propios, se pueden
generar ejecutables utiles para las simulaciones del problema reactivo en cuestion.

Si bien en el texto descriptivo de los casos de estudio que integran esta Tesis, ciertos resultados
especificos y sus correspondientes conclusiones ya fueron analizadas y discutidas, aqui vuelven a
ser referidos y se dan a conocer otros con el propésito de formular el conjunto de conclusiones
finales a las que condujo la presente tesis.

Capitulo 2: Descripcion general de las técnicas numéricas

En este capitulo, se presentan descripciones de diversos topicos de las técnicas numéricas uti-
lizadas durante el desarrollo de la Tesis, tratando de exponer de forma sucinta y clara los aspectos
mads relevantes de cada una de ellas. Aun cuando el contenido de este capitulo no constituye un
aporte original, se estima es de interés debido a que trata de presentar de manera puntual diferentes
técnicas y esquemas incluidos en los codigos de computo utilizados, discutiendo sus propiedades,
ventajas y desventajas. Por lo tanto, su contribucion debe ser evaluada en términos de la infor-
macion recopilada a partir de un gran nimero de fuentes consultadas durante el desarrollo de la
Tesis.

Capitulo 3: Combustion difusiva turbulenta

En la simulacién de la combustién difusiva CHy : Aire (tipo “free jet”), de baja velocidad y
controlada por tasas finitas, las formas discretas de las ecuaciones de conservacion (masa total,
cantidad de movimiento, energia y fracciones de masa de las especies-reactantes y productos), los
esquemas numéricos, las utilidades para preparar los datos y presentar los resultados, todos provis-
tos por openFoam ™ | son utilizados para construir el ejecutable de las simulaciones. Ecuaciones
de conservacion no estacionarias y turbulentas segtiin Favre, son usadas. La turbulencia se trata con
el modelo k — ¢ y la interaccién quimica-turbulencia con el concepto PaRS. Mecanismos globales
de un paso, dos y hasta cuatro, han sido considerados al describir la oxidacién del CHy. Para garan-
tizar la convergencia y exactitud de las soluciones en un flujo compresible de baja velocidad pero
altas temperaturas, se emplea la técnica conocida como PISO [1]. La obtencién de los términos
fuentes en las ecuaciones de las especies, exige la integracion de sistemas de ODEs stiffs y para
asegurar la estabilidad del cédlculo, el método numérico SIBS [2] ha sido seleccionado.

De la comparacion entre resultados de las simulaciones numéricas y experimentales obtenidos
con el benchmark llama D [1998-2007], se puede concluir que todos los mecanismos cinéticos
simplificados propuestos ofrecen comportamientos aceptables en zonas de la llama “D” donde la
difusién de las especies es determinante del proceso, mientras que en zonas donde la actividad
quimica y por consiguiente el calor liberado son mas intensos, se detectan importantes discrepan-
cias (hasta un 18 % de diferencia entre la temperatura calculada y la experimental). Pareciera que
en esta region de la llama, los modelos cinéticos simplificados no son suficientes para describir
correctamente la actividad quimica y por ende, el proceso exotérmico. Téngase presente que un
mecanismo de la oxidacion del CH4 con aire necesitaria aproximadamente 53 especies y 800 reac-
ciones elementales [3], para ser detallado adecuadamente. En cuanto concierne a las pérdidas por
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radiacion, es de indicar que las cinéticas quimicas aqui empleadas no contemplan la formacion de
todos los emisores y por lo tanto, la emisividad desde la zona reactiva es de bajo impacto, aun con
la hipétesis de que el medio es totalmente transmisivo.

Segin Marzouk et al. [4], los simples modelos cinéticos utilizados serian la razon principal de
las diferencias entre simulaciones numéricas y experimentos. Es de esperar entonces, que con el
uso de modelos cinéticos mds realistas se dé un primer paso hacia la reduccion de dichas diferen-
cias. De no ser asi, se tendria que comenzar a pensar en sustituir la metodologia tradicional RANS
por métodos basados en ecuaciones de transporte con distribuciones probabilisticas (JPDF-Joint
Probability Density Functions). También habria que considerar que quizds métodos eulerianos
convencionales como volimenes finitos, podrian no ser apropiados y deberian usarse métodos es-
tocésticos.

Capitulo 4: Aplicaciones al flujo supersonico

El objetivo final de esta Tesis, es la simulacién numérica de procesos fluido-dindmicos quimi-
camente activos restringidos a detonaciones planas y bidimensionales. No obstante, estas simula-
ciones involucran una serie de aspectos tipicos del flujo supersénico (ondas de choque, interfaces,
superficies de contacto y deslizamiento, puntos triples, etc.). Por consiguiente, la seleccioén de los
esquemas numéricos a ser provistos para construir el ejecutable de las detonaciones, debe necesa-
riamente basarse en esquemas aptos para simulaciones aplicables a un flujo supersonico ideal.

En los solvers del flujo supersonico se distinguen basicamente, dos enfoques: uno basado en la
presion y el otro en la densidad. Los primeros se construyen en base al esquema numérico PISO
extendido a fluidos compresibles y los segundos se caracterizan por pertenecer a una las dos fami-
lias generalmente utilizadas para construir flujos numéricos, a saber: flux difference splitting y flux
vector splitting. Los solvers de Riemann (por €j. ROE, HLLC), se incluyen en la primera familia y
los esquemas AUSM+ (Advection Upstream Splitting Method) y los centrados de Kurganov, en la
segunda. Esta categorizacion de los esquemas de Kurganov es apropiada ateniéndose a la propaga-
cién en ambas direcciones (splitting), de las ondas en la interfase entre celdas (Seccion.4.3.6).

Todos las técnicas de solucion son evaluadas mediante aplicaciones a distintos problemas tipi-
cos de la aerodindmica supersonica (perfil doble cufia, cuerpo romo 2D y axial simétrico, tomas
de aire. etc.). Se comprobd que con excepcion de la toma de aire, todas las técnicas consideradas
pueden ofrecer resultados de calidad semejante. No obstante, los costos computaciones incluso
con clusters de alto rendimiento, muestran que los esquemas centrados de Kurganov ademés de
precisos son muy eficientes. El método PISO, si bien entrega buenos resultados, éstos se dete-
rioran generando inestabilidades a medida que M., >> 1, ademas donde es aplicable, el costo
computacional es excesivo si se lo compara con los esquemas de Kurganov.

Con la toma de aire, todas las metodologias pueden producir resultados de calidad compara-
ble en cuanto concierne al flujo externo. No ocurre asi en el conducto con flujo interno donde
los esquemas cuyos flujos numéricos utilizan la libreria de dbnsFoam, incluyendo el AUSM+,
registraron resultados carentes de realidad fisica e inexplicables oscilaciones (se supuso que las
ecuaciones de Euler son vélidas). Considerando la problemética encontrada con la libreria dbns,
la inestabilidad del esquema PISO en flujos con fuertes efectos convectivos y vistos, la calidad de
los resultados arrojados por el esquema de Kurganov y su destacada eficiencia computacional, se
opto por extender su aplicacion a los flujos quimicamente activos detonantes.
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Capitulo 5: Detonaciones

En este capitulo, se presentan resultados de experimentos y soluciones numéricas de varios
casos de prueba con los cuales se busca validar y/o verificar el c6digo rhoCent ralRF desarro-
llado. Como primer caso se seleccionan y verifican los modelos cinéticos quimicos y se contintia
con aplicaciones del c6digo a problemas 1D exclusivamente fluido dindmicos, luego a la detona-
cion plana. Con la detonacion plana se introducen criterios para evaluar los tiempos de induccion
considerados esenciales para definir la malla computacional. Se verifican dichos criterios con la de-
tonacion iniciada con un choque reflejado y la formacion de la onda reactiva previa a su evolucion
como onda detonante. Por dltimo se realizan simulaciones 2D con el propésito de evaluar la capa-
cidad del c6digo rhoCentralRF para predecir la estructura celular del proceso detonante en estudio.
Se constata que el cddigo desarrollado cumple con los requisitos computacionales necesarios para
simular numéricamente detonaciones planas y 2D.

1. La mayoria de las simulaciones numéricas y de experimentos de procesos detonantes con-
sideran dos clases de mezclas reactivas: Hy : Aire y Hy : Oy : Ar/Nsy, con proporciones
oxidante-combustible estequiométricas y otras. La mezcla H, : Aire es una de las més utili-
zadas y por lo tanto, se disponen de numerosos resultados que pueden ser utilizados como
referentes. De los estudios numéricos y experimentales realizados con mezclas combustibles
que contienen Ar como diluyente, también se dispone de resultados que pueden ser acepta-
dos como referentes, no obstante en su uso, se destaca la preferencia por las visualizaciones
de la estructura celular de la detonacion.

Los modelos cinéticos propuestos; Jachimowski (1988 y 1992) con 13 especies reactivas y
33 reacciones elementales, aplicable a la mezcla H, : Aire y Marinov (1996) con 8 especies
reactivas, 25 reacciones elementales y Ny considerado como diluyente, fueron verificados
comparando con la solucion de CJ (Chapman-Jouguet). En razén de su pobre comportamien-
to, el modelo Jachimowski (1988) es descartado. Con el modelo de Jachimowski (1992), se
obtienen resultados de calidad comparable con los obtenidos por Marinov, no obstante se de-
cide utilizar este ultimo teniendo en cuenta dos items. En primer lugar, la evolucién temporal
de la temperatura desde el estado inicial al de equilibrio computada segtin Marinov, es la que
mejor se ajusta a la solucion de referencia Seccion.5.10.3, y en segundo lugar, la necesidad
de optimizar los tiempos de computo en prevencion de la demanda computacional de los ca-
sos detonantes 2. También se observa en la Fig. 5.12 (Seccion. 5.10.3) que con la cinética
de Marinov, los tiempos de induccién valorados segin el criterio 5% de incremento de la
temperatura inicial, concuerdan muy satisfactoriamente con valores iniciales 7' < 1300.
A partir de tal coincidencia y la inconsistencia observada con el criterio basado en el valor
maximo de OH, se decide extrapolar la validez del criterio 5 % al rango de temperaturas ini-
ciales 1300K < T < 2500K. Este criterio, también es aplicable a los tiempos de induccidon
para la mezcla H, : Aire. El tiempo de induccién guarda una intrinseca relacién con la reso-
lucién de la malla computacional necesaria para capturar los multiples detalles conducentes
a la formacion y propagacion de la onda detonante.

2. El funcionamiento del ejecutable desarrollado y denominado rhoCentralRF (RF implica Ta-
sa Finitas de Reaccion), es verificado desde el punto de vista fluido dindmico simulando
numéricamente dos problemas: un tubo de choque con diferentes especies (Sec. 5.11.1), y la
generacion y propagacion de una detonacion plana (Sec. 5.11.2). El tubo de choque contiene
Unicamente nitrégeno, pero a los fines del cdlculo los gases del driver y driven se etiquetan
con diferentes nombres y el cddigo, debe resolver una ecuacion adicional de conservacion de
especie. La presentacion de los resultados confirma que la simulacion numérica se efectua
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de forma apropiada y que los resultados obtenidos muestran una muy buena aproximacién a
la solucién exacta del problema.

Verificado el buen desempefio del codigo rhoCentralRF con especies quimicamente neutras,
se decidio realizar la simulacion numérica de la detonacion plana con la mezcla combustible
H, : Aire en proporciones estequiométricas. Se utilizaron los modelos cinéticos de Jachi-
mowski (1988 y 1992), Marinov y Flow-Two [5]. De la comparacion de resultados entre
los tres modelos se puede concluir que con excepcion del modelo de Jachimowski (1988),
todos los otros describen comportamiento similares de las variables termo-fisicas, de las es-
pecies reactantes y de las que son producto de la combustion inducida por la onda detonante.
Las discrepancias en que incurre el modelo cinético de Jachimowski (1988), confirman la
decision previa de su prescindencia.

. Con condiciones adecuadas de la fuente de ignicién siempre puede generarse una detona-
cién plana overdriven tal que D/D¢y > 1, siendo D¢ la velocidad de propagacién de la
detonacién segin Chapman-Jouguet (CJ). También se verifica que de no mediar fuentes de
ignicion muy particulares [5], la velocidad de propagacion de la detonacién “overdriven”
siempre converge hacia la de CJ.

Cuando se excede la condicion de CJ, la onda detonante es calificada como fuerte y el mo-
delo ZND seria aplicable. Previa determinacion del nimero de celdas a utilizar en la malla
computacional (10000 por metro), se procede con la simulacién numérica del modelo ZND.
Sus resultados son presentados utilizando las variables u+a 'y p vs. x , siendo: u la velocidad
del fluido detrds de la onda, a la velocidad del sonido de productos de la mezcla reactiva,
p la presion y x , la distancia recorrida por la detonacion desde su iniciacion. Este gréfico,
caracteristico del modelo ZND, permite identificar el punto de CJ y donde supuestamente se
alcanzarian condiciones de equilibrio (en el caso aqui expuesto, aproximadamente 0.066 m
desde el pico de von Neumann). No obstante, las composiciones de equilibrio calculadas
con el programa CEA [6] y con rhoCentralRF, muestran discrepancias importantes en
algunas especies (por ejemplo H y O ), que sugieren que todavia no se ha alcanzado el equi-
librio. Se necesita agregar otra zona cuya actividad quimica serd menos intensa que la de
reaccion (inmediatamente después de la zona de induccion), pero suficiente para formar un
nuevo estado de equilibrio.

En esta seccidn se incluyen diagramas z vs. t , que representan detonaciones planas inducidas
por una fuente 100 % productos de combustién de la mezcla 2H, : O, : TAry por otra 100 %
He , ambas con presién y temperatura iniciales de 1.5Mpa y 3800K, respectivamente. Con
el He, se logra diferenciar muy claramente hasta donde se expande la fuente de ignicién y
luego, permanecer practicamente estacionaria.

. El caso de una onda de choque movil que se desplaza por un conducto que contiene una
mezcla combustible sin producir la ignicién, pero al reflejarse desde un extremo cerrado
genera una onda de choque que tras de si eleva la temperatura y la presion hasta produ-
cir la ignicién de la mezcla reactiva, es simulado numéricamente con la variante 1D de
rhoCentralRF. La simulacién verifica el muy buen funcionamiento del solver. El tiempo
de induccion, calculado en base al criterio del 5 % de incremento de la temperatura inicial y
la ubicacion temporal del pico de presion que identifica la formacion de la onda reactiva por
la autoignicion de la mezcla, concuerdan muy satisfactoriamente con los datos de referencia,
no obstante ser diferentes las cinéticas quimicas. Se visualiza el proceso de transicion de la
onda reactiva a una detonacién que se propaga en sentido contrario al desplazamiento de la
mezcla sin quemar.

. Finalmente se desarrollan simulaciones numéricas 2D mediante las cuales se pretende vali-
dar y/o verificar el c6digo rhoCent ralRF en lo que respecta a su capacidad para predecir
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la estructura celular. Para esto se selecciona la mezcla Hy : Oy : TAr, en razén de que esta
mezcla ha sido utilizada en numerosos estudios sobre detonaciones 2D considerados bench-
marks . Como caso de referencia se selecciona el presentado por Kirillov [7], dado que el
estudio aqui presentado y el de Kirillov utilizan el modelo cinético de Marinov (1996). Se
comprueba que el cddigo rhoCentralRF capta el sistema de ondas inicial, la estructura
celular temprana segin Kirillov, y la evolucidn a una probable estructura lejana estacionaria
similar a la presentada por Oran, Lefebvre y Eckett [8—11] . Mediante el uso de un Schlieren
numérico (Fig. 5.40), se pueden identificar las ondas que interactdan y dan origen a los pun-
tos triples y como sus desplazamientos con el tiempo definen el contorno de las células. Son
de destacar los buenos resultados obtenidos y las capacidades con las que cuenta actualmente
el solver rhoCentralRF. No obstante, se analizan dificultades inherentes al elevado costo
computacional de las simulaciones numéricas, ain utilizando el entorno paralelo del cluster
Mendieta y se decide priorizar la incorporacion del mallado adaptivo en el codigo.

El c6digo rhoCent ralRF muestra una adecuada convergencia espacial y temporal lo cual
es importante en el contexto numérico. En el anexo Apéndice B se presentan resultados que
destacan el buen rendimiento del cédigo desde el punto de vista de la utilizacién del cluster
Mendieta. . Este aspecto, de especial relevancia para las simulaciones de procesos reactivos
con tasas finitas, resalta la calidad del c6digo desarrollado. Aunque se prob6 tinicamente con
simulaciones 1D y 2D, el c6digo no presentaria limitaciones geométricas.

Aportes de la tesis

= Si bien, el capitulo 2 por si s6lo no representa un aporte original debido a que en su mayoria

reproduce informacion de fuentes conocidas. Es de hacer notar que en el momento en que se
redactd, la documentacion relacionada con las técnicas numéricas incluidas en openFoam ™
era muy dispersa, y en ese sentido con la redaccion de este capitulo se pretende contribuir a
la documentacion disponible en castellano referente a aspectos tedricos relacionados con el
paquete de libre acceso openFoam ™ .

El capitulo 3 aborda la simulacion de una llama difusiva en flujo turbulento. Los resultados
encontrados no fueron del todo satisfactorios (verificacion de predicciones con el bench mark
flame D), no obstante, se mostré la modalidad de trabajo utilizando la estructura de datos
del paquete numérico openFoam ™ para desarrollar simulaciones de flujos quimicamente
activos utilizando el algoritmo PISO, acoplando modelos cinéticos con distintos grados de
complejidad, incluyendo los efectos de la turbulencia en los procesos reactivos por medio
del concepto del reactor parcialmente mezclado e induciendo la ignicién por llama piloto.
Cabe mencionar que no hay otros estudios realizados con el paquete openFoam ™ en llamas
difusivas, que utilicen los modelos cinéticos aqui considerados.

Las simulaciones desarrolladas en el capitulo 4 para flujos supersonicos se llevaron a cabo
mediante dos familias de métodos: flux difference splitting y flux vector splitting. Una de
las falencias del cédigo openFoam, es el casi nulo desarrollo en el campo de flujos con alto
numero de Mach, no obstante, a mediados de 2014 fue liberada la libreria dbnsFoam (dbns:
density based Navier-Stokes), ésta ofrece una exclusiva estructura de datos que posibilita la
implementacién de diferentes técnicas numéricas basadas en densidad re-utilizando parte
del nucleo del paquete. Dicha libreria fue liberada, pero se conocen muy pocos trabajos que
analicen su desempefio para abordar problemas de la aerodindmica supersonica, por lo tanto,
los procedimientos de validacion y verificacion desarrollados en el capitulo 4 contribuyen a
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este fin. Por otro, lado el flujo numérico AUSM+ no fue distribuido por defecto con dicha
libreria, este ultimo fue adaptado e implementado para los fines de dicho capitulo.

El paquete de simulacién también ofrece otras alternativas basadas en sus librerias estandar
para la simulacién de flujos compresibles, los solvers \rhoCentralFoamy sonicFoam,
sin embargo, estos sufren de la misma carencia en resultados de validacién y verificacion
que los incluidos en dbnsFoam. En este capitulo, se aplicaron todos los solvers listados
anteriormente para la simulacion de problemas tipicos de la aerodindmica supersonica, con-
siguiéndose verificar el buen funcionamiento de algunos y encontrando problemas en otros'.

Los esquemas de Kurganov resultan ser una alternativa interesante desde distintos puntos de
vista a los tradicionales esquemas basados en solvers de Riemann, utilizados para computar
los flujos numéricos asociados a la discretizacién de los términos convectivos de las ecuacio-
nes de Navier-Stokes. También en el capitulo 4 se incluye un anélisis del desempefio de estos
esquemas en openFoam ™ | evaluando su comportamiento y precision en las soluciones ob-
tenidas para los diferentes problemas supersonicos considerados. Este tipo de estudios, al
menos en el entorno de trabajo del paquete openFoam ™ | no son muy comunes, y en ese
sentido es otro aporte.

El objetivo final de la tesis fue generar un nuevo solver utilizando la estructura de datos de
openFoam ™ que permita simular procesos detonantes. Para satisfacer este objetivo, era ne-
cesario considerar diferentes aspectos en el disefio del algoritmo. Se debia contar con una
técnica numérica que fuera capaz de capturar con apropiada calidad las ondas presentes en
el campo de flujo agregando la minima difusiéon numérica posible ademds, era necesario
incluir al esquema de solucion fluido dindmico los efectos de las reacciones quimicas con
una correcta evaluacioén de los términos fuentes necesarios y finalmente, pensando en las
simulaciones en mas de una dimension, buscar la reduccion del costo computacional. En
vista de que no se registran aplicaciones de los esquemas de Kurganov en el campo de las
detonaciones, se propuso adaptar e implementar estos en un nuevo solver (el cual se deno-
mindé rhoCentralRF) que permita simular flujos reactivos con altas velocidades, y por
ende procesos detonantes. Este objetivo fue logrado y se obtuvo el mencionado solver, al
cual se le acoplaron tres modelos cinéticos para la combustion de mezclas hidrogeno-aire-
argén. Luego de implementado el nuevo solver, se verificd y validé la implementacion de
los modelos quimicos considerando el proceso de manera independiente via simulaciones
a volumen constante. Luego, se desarrollaron diferentes casos de validacién y verificacion
con detonaciones planas, para finalmente abordar el problema de determinar con simulacio-
nes bidimensionales la estructura celular tipica de un proceso detonante. Se consiguieron
soluciones de calidades comparables a las obtenidas con otros métodos tradicionales. Tam-
bién se incluy6 un breve estudio del rendimiento computacional de rhoCentralRF en el
entorno de alto desempefio del cluster Mendieta, el cual mostrd que el cédigo satisface los
requisitos necesarios (escalamiento lineal: a mayor utilizacién de nodos, mayor velocidad de
computo).

No se puede dejar de mencionar que, pese a que aqui se utilizé6 a rhoCentralRF uni-
camente para estudiar procesos detonantes, este solver dadas sus prestaciones, puede ser
empleado en otros campos de estudio, por ejemplo, simulaciones de flujos hipersonicos.
Ademas teniendo en cuenta su disefio modular, la continuacidn en su desarrollo sera la in-
corporacién de viscosidad molecular como paso previo a la consideracion de la turbulencia.
Se pretende asi, desarrollar un cédigo que resuelva las ecuaciones de Navier-Stokes con
turbulencia y actividad quimica.

'Los solvers provistos por openFoam ™ que presentaron dificultades produjeron buenos resultados al ser imple-
mentados con otros paquetes (no de libre acceso).
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Trabajo futuro

En lo que respecta a la simulacion de llamas difusivas, la inclusién de modelos cinéticos mas
elaborados para la combustiéon metano aire, es el paso 16gico en busca de mejorar el nivel de
aproximacion de las soluciones numéricas a los datos experimentales. En primera instancia se
usaria el modelo cinético detallado de Westbrook [12] o el propuesto por Smooke [13], para luego
progresar al GRIMech [14].

El siguiente paso serd la implementacion del mallado adaptivo al cédigo rhoCentralRF
haciendo uso de las librerfas provista por openFoam ™ | definiendo métricas adecuadas y en fun-
cion del tipo de problema que se considere. Para aplicaciones de la aerodindmica supersonica e
hipersonica dichas métricas deben definirse con el propdsito de mejorar la captura de las ondas
presentes en el campo de flujo. Para la simulacién de detonaciones, las métricas no s6lo deben es-
tar relacionadas con la resolucion del frente, sino también con la actividad quimica (en particular
la longitud de induccidn).

Incorporar efectos quimicos en la simulacion de problemas de la aerodinamica hipersonica.
Se utilizaran modelos aptos para describir el estado de equilibrio termoquimico y también mo-
delos cinéticos para procesos reactivos tipicos de flujos con alta entalpia. Dichos modelos serdn
incorporados a una version ad-hoc de rhoCentralRF.

También resulta importante incorporar efectos turbulentos y difusivos al cédigo desarrollado.
En cuanto al modelado de la turbulencia, su acoplamiento se hard mediante una libreria dindmica
que permitira seleccionar el modelo mas conveniente al problema en consideracion. Para los pro-
cesos detonantes se propone inicialmente, aplicar el modelo k —w de Menter [ 15], realizar estudios
sobre las interacciones entre detonaciones y estructuras turbulentas, y evaluar su impacto en la for-
macion y configuracion de las estructuras celulares [16]. Se continuardn aplicando las hipétesis
difusivas clasicas de los gradientes, previa aceptacion de valores adecuados para los nimeros de
Prandtl y Schmidt turbulentos. La interacciéon quimica-turbulencia continuard siendo modelada en
base al concepto PaSR (Partially Stirred Reactor). Se buscard mejorar la calidad de las imagenes
que se obtienen con el Schlieren numérico al ser utilizado con el mallado adaptivo.
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Apéndice A

Escalamiento de rhoCentralRF en el cluster
Mendieta

Se presenta un breve estudio de escalamiento del solver desarrollado rhoCentralRF en el
entorno paralelo del cluster Mendieta del centro de computacién de alto desempeiio de la univer-
sidad nacional de cérdoba. Se realiza un andlisis de los escalamientos débil y fuerte del cédigo en
la simulacién de un problema de propagacién de ondas detonantes.

Se consideran los arreglos capacity y capability. El arreglo capacity estd equipado con 8 nodos
Intel Xeon E5-2680 de 8 cores cada uno a 2.7 GHz y 64 GiB DDR3 a 1333 MHz y el capability
con 14 nodos de 2 procesadores Intel Xeon E5-2680 v2 de 10 cores cada uno a 2.8 GHz y 64 GiB
DDR3 a 1600 MHz.

El estudio del escalamiento débil se desarrolla en el arreglo capacity y el fuerte en capability
tomando como caso de prueba un problema de una detonacién plana en una mezcla Hy, — aire.

Escalamiento fuerte

Se define como escalamiento fuerte ctiando se evalda el rendimiento del c6digo manteniendo
constante el tamafio del problema y variando la cantidad de procesadores utilizados. Como métrica
para medir este escalamiento se utiliza el speedup (.S,) el cual se determina:

T(N,K,)

Su(N,K):T(N—K)

(A.1)

donde N es el tamaiio del problema, K el nimero de procesadores y K, el nimero de procesadores
de referencia. El caso se desarrolla empleando una malla con 530000 celdas y debido a que no se
cuenta con una solucién obtenida secuencialmente, se toma como tiempo de referencia el obtenido
con 10 procesadores T'(N, K,) = 58678.0. Para cada una de las simulaciones se obtienen lo datos
mostrados en Tab. A.1 En la Fig. A.l se muestra el speedup, se observa que rhoCentralRF
presenta un escalamiento fuerte lineal. Esto quiere decir que al aumentar el nimero de procesadores
se obtiene un aumento en la velocidad del computo, dicho comportamiento es de fundamental
importancia desde el punto de vista computacional debido a que deja expuesta la eficiencia del
codigo en entornos de computo de alto desempeno.
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| Ndimero de procesadores (K) [ 10 | 20 | 40 | 90 |
clockTime 58678 | 31693 | 15884 7448
Cémputo total’ 586780 | 633860 | 635360 | 670320

Tabla A.1: Tiempos de computo, computo total y nimero de procesadores test de escalamiento
fuerte en el arreglo capability del cluster Mendieta de la UNC

Fig. A.1: Speedup de rthoCentralRF en el arreglo capability del cluster Mendieta de la UNC

Escalamiento débil

Para medir el escalamiento débil se utiliza como métrica al sizeup, este mide el comportamiento
del codigo ante la variacion del tamafio del problema y el nimero de procesadores. El sizeup (s,)
esta dado por:
N(K) T*9(N (1), 1)
N(1) Tro(K,K)

Su = (A.2)

Envista de que no se cuenta con una solucion secuencial se utiliza como referencia la computada
con 4 procesadores, por lo tanto se tiene:

N(K)T*1(N(4),4)
N@) Tr (K, K)

Sy = (A.3)

El arreglo capacity de Mendieta permite utilizar hasta un total de 16 procesadores, por lo que para
desarrollar este fest se consideran computos desarrollados en 4 , 8 y 16 procesadores con mallas de
1620, 3240 y 6480 celdas respectivamente. Los tiempos de computo registrados se pueden ver en
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| procesadores | clockTime | Cantidad de celdas |

4 7157 1620
8 7013 3240
16 15163 6480

Tabla A.2: Ndmero de procesadores, tiempos de computo y tamafios de malla para el test de esca-

lamiento débil (arreglo capacity)

La Fig. A.2 muestra los resultados del sizeup, se observa que de nuevo se consigue escalamiento

lineal.

45 T

35 F

25 F

Fig. A.2: Sizeup de rhoCentralRF en el arreglo capacity del cluster Mendieta de la UNC

Lo expuesto en este apéndice muestra que rhoCentralRF satisface los requerimientos de

escalamiento al encontrarse caracteristicas adecuadas de speedup y sizeup.
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Apéndice B

Discretizacion las ecuaciones en
openkFoam ™

openFoam ™ implementa un método de alto nivel para tratar la discretizacién de las ecuacio-
nes. En esta apéndice se pretende dar una breve introduccion al mismo. Dicho procedimiento se
considera crucial puesto que relaciona de forma clara las ecuaciones de gobierno con su contraparte
computacional.

B.0.9. Escritura de las ecuaciones

Una de las caracterfsticas mas atractivas de openFoam ™ es la programacién de alto nivel
que utiliza, uno de los aspectos mads interesantes es lo que sus creadores denominaron equation
mimic. La cual a los fines de este trabajo se traducird como mimica de la ecuacion. La mimica
de la ecuacion es la forma en la cual se escriben las ecuaciones de gobierno dentro del software,
esta forma de escritura implementa todas las técnicas de discretizacion y solucién introducidas en
el Cap. 2. Resulta conveniente utilizar la ecuacién de la conservaciéon de momento para el caso
viscoso e incompresible con la finalidad de introducir este concepto.

%_? 4+ V- (UU) = V- (VU) = Vop, (B.1)

En la Ec. B.1, p, es la presion normalizada por la densidad y v es el coeficiente de visco-
sidad cinemadtica. En openFoam ™ esta ecuacién se puede escribir en la forma mostrada en el
Cdodigo B. 1.

fvVectorMatrix UEqgn
(
fvm :: ddt (U)
+ fvm:: div(phi, U)
— fvm::laplacian (nu, U)
)
solve (UEqn == —fvec::grad(p));

Codigo B.1: Ecuaciéon de momento para un fluido viscoso e incompresible escrita dentro de
openFoam ™
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Aqui resulta interesante detenerse un momento y analizar la clara correspondencia entre la
ecuacion de gobierno y su implementacion :

ou
e — ddt(U)

V- (UU) — div(phi,U)'

V- (vVU) — laplacian(nu,U)

V.p, — grad(p)

Como se observa, openFoam ™ implementa en forma muy conveniente los operadores primera
derivada temporal, divergencia, laplaciano * y gradiente a nivel discreto °. Se identifican también
las palabras reservadas fvvVectorMatrix, fvm, fvcy solve. Enlo que respecta a la palabra
reservada fvVectorMatrix ésta representa a un objeto de la clase fvMatrix el cual se en-
carga de ensamblar la matriz que representa a la ecuacion de momento en forma discreta, donde
es importante tener en cuenta que en virtud de la naturaleza vectorial de la ecuacion diferencial
de momento ésta también sera representada en forma vectorial a nivel discreto, en consecuencia la
matriz ensamblada al utilizar dicho objeto tendrd en cuenta a tantos componentes de la velocidad
como se hayan dispuesto en la dimensionalidad del problema.

Las espacios de nombres fvmy fvc hacen referencia respectivamente a finite volume method
y finite volume calculus, puntualmente fvm define objetos que permiten discretizar de forma
implicita a los diferentes operadores (gradiente, divergencia, laplaciano, rotacional,etc), es decir
que al utilizar miembros de esta clase su contribucion ira directamente a la matriz del sistema. Por
otro lado fvc discretiza los operadores de forma explicita, con lo cual su contribucién se vera
reflejada en el vector de términos fuentes.

Finalmente el objeto solve de la clase fvMatrix soluciona al sistema de ecuaciones pro-
veniente de la discretizacion utilizando para esto el método de solucidn seleccionado en tiempo
de ejecucion. Sim embargo, la programacion de alto nivel presente en openFoam ™ no termina
aqui, otro punto a destacar es que los distintos esquemas de discretizacién para cada uno de los
términos de las ecuaciones de gobierno pueden ser seleccionados también en tiempo de ejecucion
y de forma individual, es decir que brinda la posibilidad de elegir el esquema de discretizacion
mas apropiado de acuerdo a la naturaleza del problema a resolver y al término considerado sin la
necesidad de efectuar de nuevo el proceso de compilacion.

B.0.10. Seleccion de los esquemas de discretizacion

La forma en que se seleccionan los esquemas de discretizacion se introduce tomando de nuevo
como referencia la Ec. B.1. De acuerdo a su version discreta y atendiendo a lo expuesto en la
Seccion.B.0.9, el término temporal, convectivo y difusivo se discretizan de forma implicita y el

Iphi representa al flujo convectivo (ver Seccion.2.4.3).

2Es importante hacer notar que la implementacién del laplaciano corresponde a V- (vVU), lo que en el caso de v
constante se reduce efectivamente al laplaciano propiamente dicho (VV2U), sin embargo la implementacion de este
operador dentro de openFoam ™ no est4 restringida al caso v constante. Esto quiere decir que puede ser utilizado
incluso en los casos donde este coeficiente no resulta constante.

3Aqui se mencionan sélo algunos de los operadores disponibles, para mas detalles se recomienda el manual
usuario de openFoam ™
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gradiente de presion de forma explicita. De acuerdo a esto, una seleccion valida de esquemas de
discretizacion para esta ecuacion se observa en la Lista de entrada 2.2 .

ddtSchemes
{

}

gradSchemes

{

default Euler;

default Gauss linear;
grad(p) cellLimited Gauss linear 1;

}

divSchemes
{
default none;
div(phi,U) Gauss linear;
}
laplacianSchemes
{
default none;
laplacian(nu,U) Gauss linear corrected;

}

Lista de entrada B.2: Esquemas de discretizacion para la ecuacion de momento

Lo primero que se observa es la seleccion del esquema de discretizacién temporal, el cual en
este caso corresponde al esquema de Euler implicito. Notese que para su definicidn se utiliza la
palabra default lo que quiere decir que para todos los términos temporales de las ecuaciones
consideradas se utiliza el mismo esquema de avance temporal (la seleccion de los esquemas se pue-
de hacer de forma independiente escribiendo el término de la ecuacién y frente a éste el esquema
a utilizar). Tal como se puede ver, en este caso el esquema por defecto para tratar cualquier gra-
diente sera el esquema lineal (centrado), sin embargo, el gradiente de presion se evalda utilizando
el esquema centrado aplicando limitacion en el sentido expresado en la Seccion.2.4.7.

En la discretizacion de los términos convectivos aparece la palabra none esto quiere decir que
se deben proporcionar los esquemas de discretizacion para cada uno de los términos convectivos
de cada una de las ecuaciones (es decir no se proporciona un esquema por defecto). Puesto que en
este caso s6lo se requiere discretizar al término V- (UU), Gnicamente aparecera la seleccion del
esquema para dicho término. Finalmente, la seleccion de los esquemas de discretizacion para los
términos difusivos resulta similar a las descritas hasta el momento.

B.0.11. Seleccion de los métodos de solucion y configuracion del algoritmo
PISO

Tal como se describi6 en (Seccion.2.5), openFoam ™ cuenta con distintos métodos iterativos
para la solucién del sistema de ecuaciones proveniente de la discretizacidn, esto permite selec-
cionar el més apropiado dependiendo del caso en cuestion. La forma de elegir dichos métodos
iterativos resulta andloga a la seleccion de los esquemas de discretizacion. A fin de introducir di-
cha metodologia de forma apropiada en esta ocasion se suma a la ecuacion de momento (Ec. B.1),




0O\ N bW~

[\ T O TN (O T NS T O e e e i e
AP WD OO0 JINWUN DB WN—= OO

242 B. Discretizacion las ecuaciones en openFoam ™

la ecuacidn para la presion para un flujo incompresible. La cual resulta de tomar la divergencia a
la ecuacién de momento y tener en cuenta la restriccién cinemadtica impuesta por la ecuacién de
continuidad (V-U = 0).

V2 ((ay)"'p) = V- ((a,) " H(U)) (B.2)

Notese que (ap)_1 H (U) es el flujo convectivo. Como se puede ver en Ec. B.2 la discretizacion
de esta ecuacion involucra un término convectivo y uno difusivo, el cual por lo general se discretiza
utilizando el esquema centrado. En este caso puesto que se consideran dos ecuaciones una para
las velocidades (ecuacién de momento) y otra para la presion, se debe seleccionar el método de
solucién para cada sistema discreto que representa a dichas ecuaciones y la configuracién para
el algoritmo PISO que resulte apropiada. Una seleccion valida de dichos métodos de solucion se
puede ver en Lista de entrada B.3.

solvers {

P
{

solver PCG;
preconditioner DIC;
tolerance le —05;
b
U
{
solver PBiCG;
preconditioner DILU;
tolerance le —05;
b
}
PISO
{
nCorrectors 2;

nNonOrthogonalCorrectors 0;

}

Lista de entrada B.3: Seleccion de los algoritmos iterativos de solucién

De esta forma se selecciona para cada sistema discreto un método de solucién y un precon-
dicionador de los descritos en la Seccion.2.5, ademds se establece la tolerancia para el proceso
iterativo’. También se puede observar que se seleccionaron dos pasos de correccion para el algo-
ritmo PISO y ningin corrector de ortogonalidad.

“La tolerancia impuesta estipula que al alcanzarse residuos de dicho orden el proceso iterativo de solucién se dara
por concluido.




B.1 Unidades en openfoam™ 243

B.1. Unidades en openfoam™

El paquete de simulacion estd disefiado para revisar la consistencia dimensional entre las va-
riables involucradas en el cdlculo. Soporta tanto el sistema de unidades internacional (SI) como el
anglosajon (USCS). La definicion de la unidad asociada a una cantidad de la cual previamente se
ha definido su tipo (escalar, vector, tensor) se lleva a cabo por medio de la declaraciéon del nombre
de la variable seguida de un par de paréntesis rectos [ | dentro de los cuales se definen las poten-
cias respectivas de las unidades involucradas, en donde el orden de entrada (No) corresponde al
mostrado en la Tab. B.1 y a su vez identifica a cada una de las unidades bésicas que definen a la
unidad de la propiedad en consideracion.

| No | Propiedad \ SI \ USCS |
1 Masa kg (kilogramo) Ibm (libra)
2 Longitud m (metro) ft (pie)
3 Time s (segundo)
4 Temperatura K (Kelvin) °R
5 | Cantidad de sustancia | Kmol (kilomol) | Ibmol (libramol)
6 Corriente A (Amperio)
7 | Intensidad luminosa Cd (candela)

Tabla B.1: Unidades utilizadas en openfoam™

A modo de ejemplo a continuacién se muestran dos casos habituales:

1. Definir el conjunto de unidades a utilizar en un campo involucrado en la simulacion.

Considérese que se debe definir el conjunto de unidades de la presion para la simulacion de
un patrén de flujo compresible (Pa— kgm™1s?).

la linea correspondiente a las unidades respectivas resulta:

dimensions [1 -1 -2 0 0 O O]

2. Definir el conjunto de unidades para una propiedad de transporte.

Supdngase que se debe definir el conjunto de unidades para el calor especifico a presion
constante (C),) cuyas unidades de en el sistema internacional son J/kgk—m?s 2 K~'. En
concordancia la definicion de las unidades en este caso serd:

Cp [0 2 -2 -1 00 0 ] 1004.5

Esta caracteristica resulta conveniente debido a que una inconsistencia dimensional generard un
error ya sea en la etapa de compilacién o en tiempo de ejecucion y asi asegurard que los resultados
sean consistentes en este sentido. Es importante mencionar que en este trabajo se utilizan por
defecto las unidades del sistema internacional.
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