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Resum

Cada vegada més empreses treballen amb eines de Fluidodinamica Computacional. Per que?
Per una senzilla rad. Economia. Gracies a aquestes eines es pot estalviar una gran quantitat de
diners, sovint malgastats en prototips defectuosos.

Aquest treball és una bona mostra d’aixo. Es vol aconseguir un prototip industrial d’un sistema
experimental de formacié de nanoparticules. Perd, abans d’intentar construir el prototip a través
d’una inversié grandiosa, s’ha preferit estudiar el sistema a través d’eines de Fluidodinamica
Computacional. D’aquesta manera, s’intentara comprendre el funcionament de totes les
variables que hi intervenen, es fara un model per a ésser simulat mitiancant aquestes eines
recent descrites, i es valorara si la construccié d’aquest prototip és viable o no.

D’aquesta manera, aquest projecte ha servit a I'autor per poder aprendre a fer servir aquestes
eines de Fluidodinamica Computacional i per aplicar-les a un problema real.
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2. Prefaci

2.1. Origen del projecte

Aquest projecte s’ha portat a terme per la necessitat que hi havia dins del Departament
d’Enginyeria Quimica d’implementar un sistema de formacié de nanoparticules a escala
industrial. Per a fer-ho, el departament va pensar que I'eina adequada seria utilitzar software de
simulacié CFD per a verificar el sistema d’escala experimental i extrapolar els resultats per a
comprovar si és possible realitzar el pas a escala industrial.

2.2. Motivacio

Actualment hi ha molts articles relacionats amb la simulacié de sistemes mitjangant eines CFD.
Perd no n’hi ha cap que provi de simular la formacié de nanoparticules i la seva posterior
comprovacio experimental a través de valors directament mesurats a les particules (distribucions
de tamany, viscositats, densitats, etc). La importancia d’aquest projecte és notable, ja que a més
de donar resposta a una necessitat propia del departament, també és un projecte pioner.

2.3. Requeriments previs

Si bé és cert que la majoria de coneixements s’han adquirit durant la realitzacié del projecte, per
afrontar-lo correctament era necessari un cert nivell de mecanica de fluids, aconseguit durant
l'assignatura impartida al Grau.
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3. Introduccio

3.1. Objectius del projecte

Aquest Treball de Fi de Grau té com a objectiu principal simular un sistema de fabricacié de
nanoparticules mitjangant eines de CFD. Es vol aconseguir una comparacié a nivell qualitatiu
del funcionament del model creat durant aquest treball amb el model experimental.

Com a objectius post-treball, 'equip s’ha marcat arribar a poder comparar valors aconseguits a
partir de la simulacié amb les variables que s’obtenen del model experimental.

A nivell personal, el projecte ha de servir per assolir un nivell alt de coneixements de totes les
disciplines que 'emmarquen: quimica experimental, mecanica de fluids, gestié de projectes o
fluidodinamica computacional.

3.2. Abast del projecte

Tot i que 'objectiu final que s’ha marcat I'equip d’investigacio és arribar a aconseguir un model
capa¢ de mesurar tamanys de particula i poténcies d’agitacié per tal de poder extrapolar els
resultats experimentals per a aconseguir realitzar les nanoparticules a escala industrial, cal
emfatitzar que aquest treball només es centra en la primera part: la realitzaci6 d’'un model
mitjangant eines CFD i la posterior comparacié envers el sistema experimental a través de
métodes qualitatius.

Per tant, 'abast d’aquest projecte és el seguent:

- Modelitzar I'entorn experimental utilitzant software de disseny 3D.

- Realitzar un mallat del disseny 3D suficientment precis per captar els fendmens que
s’observen al model experimental.

- Preparar la simulacié d’aquest disseny, definint correctament tots els parametres i les
condicions de contorn que hi intervenen.

- Trobar els models matematics que siguin capagos de calcular els valors de les variables
que es volen estudiar de manera estable i precisa.

- Analitzar mitjangant les eines CFD el funcionament del model.

- Comparar els resultats obtinguts amb el model de simulacié amb el funcionament del
model experimental a través de métodes qualitatius.

- Dissenyar els experiments pertinents per tal de poder aconseguir les variables
experimentals que determinen el comportament dels fluids.

- Dissenyar els experiments pertinents per aconseguir visualitzar el funcionament del
model experimental per a poder comparar-lo amb el model de la simulacio.
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4. Model experimental.

4.1. Introduccio.

Aquest apartat tractara d’explicar el funcionament i la finalitat del model experimental usat pel
Departament d’Enginyeria Quimica de 'ETSEIB, el qual es pretén simular en el transcurs
d’aquest projecte.

4.2. Microencapsulation by solvent evaporation.

El titol d’'aquest apartat fa referéncia al procés quimic que fa servir I'experiment realitzat pel
Departament.

Aquesta técnica és ampliament usada per la industria farmaceéutica. Facilita I'alliberament de la
droga de forma controlada, la qual cosa aporta molts beneficis clinics. Per a fer-ho, es parteix de
polimers insolubles en aigua, que son usats com a matriu per encapsular la droga.

Diferents tipus de drogues hidrofobiques han sigut encapsulades utilitzant aquesta técnica amb
exit. Com a exemples, nombrar la lidocaina, el cisplati o la progesterona. Com a exemples de
drogues hidrofiliques, també s’han aconseguit encapsular drogues com la insulina, proteines o
péptids.

Actualment existeixen diferents métodes per aplicar aquesta técnica. Tot i aixd, en aquest
projecte només es mencionara el métode que s'utilitza per a la realitzaci6 del model
experimental. Aquest métode s’anomena oil-in-water. Es el métode més senzill, i rep aquest nom
per la seva similitud a 'hora de mesclar oli dins d’aigua. S'utilitza en drogues insolubles o molt
poc solubles en aigua.

Active /— Polymer %
~

pingel y» /— Organic

solvent
Continuous
phase

(D 2

Fig 4.1. Esquema del métode oil-in-water. [8]
Com es pot observar a la figura 4.1, el procés consta de quatre passos:

1. Esdissol la droga hidrofébica en un solvent organic que contingui també el polimer.
2. S’emulsiona la fase organica, també anomenada fase dispersa, dins d’'una fase aquosa
o fase continua.
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3. S’extrau el solvent de la fase dispersa a través de l'evaporacié d’aquest solvent.
D’aquesta manera, es transformen les gotes de fase dispersa en particules solides.
4. Esrecuperen i s’assequen les microesferes per eliminar el solvent residual.

D’aquesta manera s’obtenen les microesferes de nanoparticules. Es important comentar els
diversos parametres que afectaran directament a les propietats d’aquestes microesferes. Hiha
tres tipus de parametres:

- Propietats dels materials: tipus de polimer usat en la fase dispersa, tipus de droga usada,
surfactant usat a la fase continua.

- Parametres fisics de la dissolucio: viscositats de les fases, fraccié en volum de la fase
dispersa dins de la fase continua, quantitat de droga a la fase dispersa.

- Condicions operatives: geometria del reactor i de I'agitador, temperatura i pressio,
velocitat d’agitacié.

A partir d’aquests parametres, les propietats de les microesferes variaran. Les més importants a
tenir en compte sén: la mida mitjana de les microesferes, la distribucié de tamanys, la morfologia
de la superficie i I'eficiéncia de la droga.

Existeixen diferents expressions experimentals per a quantificar la relacié que hi ha entre els
parametres de I'experiment i les propietats de les microesferes, que seran explicades al segtient
apartat.

4.21. Parametres experimentals vs. propietats de les microesferes.
Relacio entre les viscositats i el diametre mitja de les microesferes:

dy, = ("—d)o'25 A (4-1)

Aquesta expressio relaciona el diametre mitja (o diametre de Sauter) amb les viscositats
d’ambdues fases i una constant A, que depén d’altres parametres experimentals. D’aquesta
manera, veiem que si s'augmenta la viscositat de la fase dispersa (la viscositat de la fase aquosa
sempre sera propera a la viscositat de l'aigua i, per tant, dificil de variar) , augmenta el tamany
mitja esperat de les particules. Una técnica facil per fer augmentar la viscositat de la fase
dispersa pot ésser augmentar la concentracio de polimer.

Relaci6 entre I'agitador i el diametre de gota esperat:

3

Admax _ . (PCN2D3) 5 _
fmer o oy (B2 (@-2)

L’agitacid és un dels parametres més importants a I'hora de controlar el tamany de les
microesferes, just pel darrera de les propietats fisic-quimiques dels materials usats a la mescla.

Depenen del tipus d’agitador usat, del nombre de cisalles que tingui, de la geometria del reactor,
ain
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etc, d’obtenen propietats de microesferes molt diferents. Per tal d’explicar la relacié entre aquests
factors i les propietats finals, existeix 'equacid jError! No se encuentra el origen de la
eferencia.4-2. Esta basada en la Teoria de Kolmogoroff (Hinze, 1955).

D’aquesta manera es relaciona el diametre maxim de gota sota condicions de turbuléncia (dmax)
amb el diametre de l'agitador (D), la densitat de la fase continua(p.), el ratio d’agitacié (N), la
tensié interfacial entre ambdues fases (o) i la constant experimental c;.

Com a conclusid, es pot extreure que si s'augmenta el ratio d’agitacio(a partir de 'augment de la

velocitat de I'agitador), el tamany esperat de microesfera disminuira.

4.3. Experiment.

Un cop explicat el fenomen en el que es basa el model experimental, es procedira a explicar el
funcionament d’aquest.

4.3.1. Material.

- Vas de precipitats de 500 mL.
- Agitador tipus Turrax T18.

- 438 mL de fase continua.

- 62 mL de fase dispersa.

Fig 4.2. Model Experimental.
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4.3.2. Dissolucions.

Com hem mencionat anteriorment, per tal d’aconseguir el fenomen explicat a l'apartat 4.2, és
necessari aconseguir emulsificar una fase dispersa dins d’'una fase aquosa o continua.

La fase continua, en aquest cas, sera una dissolucié del polimer alcohol de polivinil (PVA) al 1%
en aigua. Aquest polimer és soluble en aigua, i actua com a surfactant, és a dir, s’'introdueix per
tal d’augmentar la tensio interficial entre ambdues fases.

Per tal d’extreure conclusions i relacions entre les propietats de les fases i de les microesferes
finals, I'experiment s’ha realitzat amb diversos tipus de fases disperses. S’ha efectuat amb
diferents polimers i amb diferents concentracions. En aquest projecte, perd, només s’estudiara
una fase dispersa en particular: una dissolucié del polimer polietilenimina (PEI) al 33% en
diclorurmeta. Dins d’aquesta dissolucié és on anira la droga a encapsular.

4.3.3. Procediment.

Per a realitzar 'experiment, es segueix una pauta per tal que totes les proves segueixin el mateix
procediment. Aquest comenga introduint la fase continua dins d’un vas de precipitats. A aquesta
dissolucid, se li introdueix I'agitador fins a 2/3 parts del recipient. Un cop esta muntat, s'introdueix
la fase dispersa. Aquesta fase es diposita al principi a la part superior del vas, i és quan s’ha
d’encendre 'agitador.

Aquest treballara a 10.000 rpm al comengament, durant uns 30 segons per evitar que es formi
espuma a la fase dispersa. Un cop passat aquest temps, s'augmenta la velocitat de I'agitador
fins a 20.000 rpm. En aquestes condicions, es deixa treballar durant 30 min. Un cop finalitzat
aquest temps, es procedeix a efectuar la fase d’assecament del solvent i recollida de
microesferes.

OMiI029

Fig 4.3. Vista microscopica de les microesferes. [8]
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4.4. Agitador Turrax T18.

Després d’explicar a I'apartat 4.2.1 la dependéncia tan forta que existeix entre les propietats
finals de les microesferes i el tipus d’agitador, s’ha cregut molt important fer un capitol dedicat a
l'agitador usat durant aquest projecte. L’agitador en qlestié és un Turrax T18, fabricat per
'empresa IKA. Es tracta d’un agitador anomenat de cisalla.

Fig 4.4. Agitador Turrax T18. [11]

S’anomena aixi degut a I'efecte que li produeix al fluid: no només li aplica un flux , siné que també
forga un esforg de cisallament al mateix. Es un agitador perfecte per produir el fenomen que es
vol estudiar: a partir d’aquest cisallament és com es pot aconseguir 'emulsié en forma de
microgotes de la fase dispersa en la fase continua.

Fig 4.5. Efecte de cisalla produit per I'agitador. [11]
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A continuacid, es mostraran les especificacions técniques de 'agitador:

Tensio Vae  200-240 £10%
Tensié nominal Vac 230
Freqtiéncia Hz 50/60
Poténcia consumida w 500
Potencia subministrada W 300
Rang de velocitats rom  3.000-25.000
Temperatura ambient permissible °C +5...440
Dimensions mm 65x106x271

Taula 4.1. Especificacions técniques de 'agitador.

Es necessari també analitzar amb deteniment el brag de I'agitador, ja que la disposicié de
cisalles és clau per tal d’arribar a I'éxit durant I'experiment. En aquest cas, es fa servir el model
S18N-19G, fabricat també per 'empresa IKA.

Fig 4.6. Brag S18N-19G. [11]

Com s’aprecia a la figura anterior, el brag disposa d’'una corona exterior de cisalles estatiques,
que conformen I'estator, i una cisalla mobil a l'interior que gira solidaria a I'eix del motor del
Turrax, que forma el rotor.

Es gracies a aquesta geometria que les cisalles del rotor, a més de crear un flux de fluid cap a
I'exterior, fan un primer efecte de cisalla del fluid. Un cop ha sigut cisallat, per efecte del flux
sortint, el fluid passa per les cisalles del estator, on torna a patir un esforg de cisalla.

D’aquesta manera s’aconsegueix un doble cisallat del fluid, a més d’un efecte d’agitacié igual de
potent que qualsevol agitador de pales.
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5. Dinamica de fluids.

5.1. Introduccio.

Definim fluid com a qualsevol substancia que, al contrari d’'un solid, es deforma sota 'accié d’'un
esforg tallant, independentment del valor d’aquest.

Un solid, per contra, pot resistir I'esforg tallant sempre i quan no es superi el limit elastic del
material.

Un cop presentat el concepte de fluid, cal diferenciar-los en dos tipus: liquids i gasos. La
diferéncia entre les dues substancies la trobem a la for¢ga de cohesio entre les particules que la
formen.

Un liquid, tot i no tenir una estructura molecular ordenada com la d’'un solid, es composa de
moltes particules molt properes entre elles. Per aquesta rad, entre elles hi trobem una gran forga
de cohesio, que tendira a conservar el seu volum.

En contraposicio, les particules que formen els gasos estan molt separades entre si. Per tant,
no hi actuen tantes forces de cohesio, fent que la substancia tingui la tendéncia d’'ocupar sempre
tot I'espai on esta confinat.

La ciéncia que estudia I'efecte de les forces aplicades als fluids s’anomena mecanica de fluids.
Dins d’aquesta ciéncia, hi trobem dues branques: I'estatica i la dinamica dels fluids:

-  L'estatica de fluids es I'estudi d’aquest tipus de substancia en repds i en situacio
d’equilibri.

- La dinamica de fluids es I'estudi dels fluids en moviment.

Com [l'objectiu del projecte es trobar resultats d'un model dinamic (és a dir, en moviment),
s’hauran d’aplicar les equacions que governen la dinamica dels fluids.

5.2. Propietats dels fluids.

Les propietats caracteristiques dels fluids es poden diferenciar entre mecaniques i térmiques.

Les propietats termiques més importants sén: la temperatura, I'energia interna, I'entalpia,
I'entropia, el coeficient de dilatacio termica i els calors especifics a volum i pressié constant.
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Com a propietats mecaniques, s’acostumen a prendre com a més importants la densitat, la
pressio, el modul d’elasticitat volumeétrica, la tensié superficial i la viscositat del fluid.

Com s’explicara més endavant, les propietats térmiques en aquest projecte no tenen un efecte
massa rellevant sobre el model, per tant no s’estudiaran a fons. En canvi, les propietats
mecaniques dels fluids centraran la majoria dels calculs. Per tant, seguidament es detallaran les
propietats mecaniques més rellevants.

5.2.1. Tensio superficial.

La tensié superficial o [N/m], descriu les forces sobre la superficie de contacte entre un gas i un
liquid, dos liquids o un gas i un solid.

Aquesta propietat pren una gran importancia en models que, com en aquest projecte, estudien
la formaci6 de gotes dins d’un liquid.

Per tal de trobar les expressions que determinen el comportament d’aquesta propietat,
utilitzarem una gota infinitesimal de forma gairebé esférica situada sobre d’un altre fluid, al punt
0 de la superficie tangent al pla XY.

<

Fig 5.1.Esquema d’'una gota quasi esferica.

Per aquesta superficie, es pot demostrar que la forca vertical dFz sobre la cantonada de la
superficie ve donada per:

dF, = a[(%’)o + (%27'2’)0] dA (5-1)

Si es fa la suposicié de que la gota sigui perfectament esferica, dividint 'expressio per dA, es
troba la diferéncia de pressio entre la part interior i I'exterior de la gota:
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5.2.2. \Viscositat.

Segurament és la propietat més coneguda i important quan s’estudien sistemes amb fluids.
Aquesta propietat va ser descrita en primer lloc per Isaac Newton al relacionar els esforgos
tallants aplicats a una capa de fluid amb la velocitat de deformacié del mateix.

Suposant un element diferencial de fluid, si se li aplica un esforg tallant t, es pot apreciar que
I'angle de deformacié 80 depén del temps d’actuacié d’aquest. Es a dir, mentre se li aplica el
tallant, el fluid es seguira deformant.

T t=t

Fig 5.2.Esforg tallant aplicat a un element diferencial fluid.

Suposem ara que es té una mostra d’aquest element diferencial, on s’aprecien diferents
velocitats entre la part superior i I'inferior (Fig. 5.3). La diferéncia entre ambdues velocitats es pot

veure ueésd—ua :
q dy y:

+d_u5 +d_ub
Yy Y | e | ey Y
8, i
{50
o=
5 v
x |
T 4[15

Fig 5.3. Diferéncia de velocitats entre part superior i inferior d’'un element diferencial fluid.

Aplicant una série d’aproximacions geomeétriques a aquesta expressio, s’arriba a la conclusio de
que l'esforg aplicat és una funcié proporcional del quocient entre el desplagament du i la posicié

dy:
t=u 2 (5-3)
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Aquesta constant de proporcionalitat T és 'anomenada viscositat dinamica del fluid. L’equacio
5.3 s'anomena Llei de Newton de la Viscositat o Equacié Reoldgica d’un fluid Newtonia.

S’anomena fluid Newtonia aquell que manté una relacié lineal entre l'esforg tallant i la
deformacio. En aquest treball de Fi de Grau només tractarem amb fluids Newtonians, aixi que
no s’explicaran els casos en que els fluids no segueixen aquesta linealitat.

5.3. Equacions fonamentals de la dinamica de fluids.

5.3.1. Equacio de la continuitat.
L’estat i el moviment d’un fluid es poden determinar a partir dels segiients suposits:

- Principi de conservacio de la massa.

- Lavariacio de la quantitat de moviment d’'un volum finit és igual a la resultant de les forces
de superficie, volumétriques i massiques.

- Principi de conservaci6 de I'energia.

- Hipotesis d’equilibri termodinamic local.

Per estudiar qualsevol sistema fluid, és necessari definir el concepte de volum de control: regié
finita de fronteres obertes per les quals es poden definir fluxos de massa, quantitat de moviment
i energia. Entre aquestes fronteres es realitza un balang de magnituds entrants, sortints i
romanents.

Per calcular la velocitat de canvi d’'una propietat genérica associada al fluid, es defineix un
sistema de control que es desplaca amb el fluid. Inicialment, el sistema de control ocupa el mateix
volum que el volum de control.

Si estudiem una propietat qualsevol del fluid, B, realitzant un balang dins del volum de control
trobem la seglent expressio:

dBgis d : :
Tt ~ i fVC pb dV + Bgor — Bent (5-4)

L’equacié 5-4 ens mostra la variacioé de la propietat B dins del volum V. Com a aclariment, el
signe (-) indica que el flux va cap a fins del sistema.

Treballant aquesta expressio i definint la propietat B com a flux entrant, arribem a I'equacié del
Transport de Reynolds:

dBsist __ d 5 de
Tdt adt Jycpbdv + $,. pbv ds (5-5)

L’dltim terme de I'equacio 5-5 representa el flux net de la propietat B a través de les fronteres del
volum de control.
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Substituint a I'equacioé de Transport de Reynolds el terme B per la massa del sistema, trobem
'equacié de la continuitat de la massa en forma integral:

da - -
0=— Joepdv + ¢ pvds (5-6)

Aplicant el teorema de la divergéncia, trobem I'equacié de la continuitat en forma diferencial:

ap 2\
st V(pv)=0 (5-7)
5.3.2. Equacié de conservacioé de la quantitat de moviment.

Agafant com a punt de partida un altre cop I'equacié de transport de Reynolds, substituint la
propietat B per la quantitat de moviment (ﬁ = mv) i tenint en compte el caracter vectorial
d’aquesta s’obté I'equacio en forma integral de la conservacio de la quantitat de moviment (Eq.
5-8):

- - - 0 7 i -
Jyepgdy — $ . Pds+ § T, ds = o J,epV.dv + §..pVV dS (5-8)

Si es transformen totes les integrals de superficie en integrals de volum aplicant el teorema de
la divergéncia, s’arriba a 'EDO de la conservacié de la quantitat de moviment (Eq. 5-9):
DV

po,= —VP+ pg + VT (5-9)

5.3.3. Equacions de Navier-Stokes.

Partint de I'equacio 5.9, si es relacionen els termes de velocitat de deformacié amb els esforgos
(tallants i normals), es pot arribar a un conjunt d’equacions anomenat Equacions de Navier-
Stokes(a partir d’ara, abreviat com NS). En forma vectorial es poden escriure de la segliient forma
(Eqg. 5.10 flux compressible, Eq. 5.11 flux incompressible):

=

p2-=—VP+ pg+ uv?V +- uv(vV) (5-10)
DV - 273
pE——VP+ pg + uv<v (5-11)

Aquestes equacions son les més importants per aquest projecte, ja que la seva finalitat és
descriure el moviment i els esfor¢cos d’un fluid en qualsevol moment. La peculiaritat d’aquestes
equacions és que, llevat de fluxos i condicions molt senzilles i concretes, és impossible trobar
una solucié analitica. Per a poder resoldre-les, és necessari fer servir les eines que s’aplicaran
durant aquest projecte: métodes de CFD.
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6. Models matematics per a la resolucié del model.

6.1. Introduccio.

El model que es vol estudiar té una gran complexitat. Es per aixd, que ha comportat molts
problemes la seleccio dels models matematics per arribar a una solucio. Dins de tots els models
matematics disponibles al paquet de software Ansys Fluent, en distingirem els dos tipus que hem
hagut de triar per tal que el model CFD arribi a calcular valors que es puguin comparar amb el
model experimental:

- Model de viscositat. Com es treballa a molt alta velocitat i dins d’un dipdsit molt petit,
és d’esperar que el fluid pateixi el fenomen de la turbuléncia. Es per aixd que la seleccio
del model de viscositat turbulent adequat a les condicions del model és de gran
importancia.

- Model multifasic. Al treballar amb dues dissolucions amb propietats fisiques molt
diferents, és necessari definir un model multifasic. En funcié de la complexitat de cada
model, s’obtenen uns resultats més o menys aproximats. Per tant, el triatge d’'un model
multifasic adequat és tant o més important que el model de turbuléncia.

6.2. Model de viscositat.

6.2.1. EIl fenomen de la turbuléncia.

Es defineix un flux turbulent com aquell flux inestable, on es desenvolupen fluctuacions
irregulars del fluid. Per aquesta rad existeix una enorme quantitat de moviment entre les
particules de fluid. Les propietats del fluid han de ser definides per un valor mig acompanyat
d’una fluctuacioé respecte aquest valor. Es diu que un flux és turbulent quan el seu nimero de
Reynolds és superior a 10.000 (per tubs circulars).

Per comprovar si el flux en aquest cas és turbulent, s’utilitzara I'aproximacié d’'un tub circular.
D’aquesta manera, calculem el nimero de Reynolds suposant que la velocitat del fluid és de
20.000 rpm i que el dipdsit (tub, en aquest cas) té un diametre de 87 mm. Per calcular la velocitat
del fluid, es troba la velocitat tangencial del fluid al sortir del rotor en funcié de la velocitat angular
del mateix rotor. Agafant com a fluid la fase aquosa (ja que té una concentraci® molt més
elevada), es troba que:

2T -3 2T -3
p VD TrotorN—D  6,25:1073-20000- ==87,5-10
Re= "= 50 — 50 =1,141-10% (6-1)
U v 1,003-10°6
Q\
0
\"‘.“x'bb



Simulaci6 Fluidodinamica (CFD) de Formaci6 de Nanoparticules a Escala Industrial. Pag. 22

El valor del numero adimensional de Reynolds és de 1,141-10°, és a dir, molt més gran que
10000. Per tant, es pot afirmar que el problema tindra flux turbulent.

Turbulent

Fig 6.1. Diferéncia entre un flux turbulent i un flux laminar. [5]

Com es pot apreciar a la figura 6.1, al contrari que el flux laminar el qual és un flux previsible i
ordenat, el flux turbulent és molt dificii de modelar pel seu desordre intern. Per a trobar
expressions que descriguin la dinamica de fluids dins d’un flux turbulent, és necessari usar la
conjuncié d’un valor mig de la propietat a estudiar i un factor de fluctuacio. Aquest tipus de técnica
s’anomena Equacions de Navier-Stokes a un Reynolds determinat, en anglés RANS (Reynolds
Average Navier-Stokes).

Dins del software Ansys Fluent trobem diversos models que utilitzen aquesta idea, perdo amb
diferents matisos. Dins d’aquest treball només s’estudiaran els dos models usats per la
simulacio: el model k-¢ i el model k-w.

6.2.2. Model k-¢.

Es el model més utilitzat pel calcul de turbuléncies. Aquest model funciona molt bé en fluxos on
el Reynolds és molt superior a 10.000, és a dir, per fluxos completament turbulents.

El model es composa per dues equacions:

- Equacio de I'energia cinética turbulenta, k. Es defineix com la variacié de la fluctuacio de

la velocitat:

d 0 0 Us\ 0k

= (pk —k-=—< —)— Py + Py — pe— Y,

Bt(p)+8xi(p u;) axj[ﬂ-l_ak axj]+ k+ Py — pe— Yy + Sp

(6-2)
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- Equacio de la dissipacié de remoli turbulenta. Es defineix com la proporcié a la qual les
fluctuacions de la velocitat es dissipen:

Coep€”
k

9 2 (peu) = 2 He) 9€ € —
2600 + = (peu) = | (1 +) 2]+ Cu LB+ CsePy) ¥ S,

(6-3)

Com s’ha comentat amb anterioritat, aquest model funciona molt bé per fluxos completament
turbulents. Per aquesta rad, déna molt bons resultats en els punts interiors d’un fluid turbulent,
perod té problemes quan els punts sén propers a les zones de contorn del domini. Per aquesta
rao, pel model a estudiar en aquest projecte, s’ha necessitat la introduccié d’un altre model per
estudiar les zones properes a les parets del fluid.

6.2.3. Model k-.

Degut a les dificultats trobades utilitzant el model k-g, s’ha necessitat combinar-lo amb I'altre
model més famds dins dels programaris CFD: el model k-m. Es molt semblant al citat a I'apartat
anterior, ja que esta dins del grup dels models amb dues equacions:

- Equacio de I'energia cinética, k. La definicio és idéntica a I'apartat anterior. Tot i aixo,
I'equacio que la determina difereix una mica per la introduccioé de la variable w:

2 2 2 pk 8k .
E(pk) + 2%, (pky;) = 2%, [(u + oy Z) a_x]] + P — B*pwk  (6-4)

- Equacié de la dissipacié especifica, w. Aquesta variable defineix I'escala de la
turbuléncia:

k) O (ow) = 2 prYdw] L yo p  Ho oo o
at(pw)+axj(pwuj) - axj[(u+o-ww)6xj]+ kP 'Bpw (6-5)
Onp,u,y,BiB" son constants.

Aquest model funciona molt bé quan el flux esta comengant a desenvolupar turbuléncia, és a dir,
per zones turbulentes perd a prop del contorn del fluid. Tot i aixd, presenta problemes per
turbuléncies grans.

Per consequent, el que el model d’aquest projecte necessita és una combinacié d’ambdos
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models: ha de captar bé el fenomen de la gran turbuléncia que pateix el fluid a les zones interiors
del fluid degudes a l'alta velocitat de gir de I'agitador, perd també ha de captar les petites
turbuléncies generades a les zones exteriors del diposit i les parets del estator.

Es per aquesta rad que és necessaria la introduccié d’un nou model que aporti els punts forts
dels dos models anteriors i no afegeixi un cost computacional massa alt.

6.2.4. Model SST k-w.

Aquest model, anomenat shear stress transport (SST), és una reformulacié del model k-w. La
particularitat d’aquesta reformulacié ve donada en que el model aplica les equacions vistes a
l'apartat 6.2.3 quan els punts a calcular sén propers al contorn o els Reynolds d’aquests sén
baixos, perd quan els punts son interiors i el seu Reynolds augmenta considerablement, utilitza
el model k-¢ per a poder captar amb major precisi6 el fenomen de la turbuléncia.

Aquest model esta actualment en auge. S’ha demostrat que per casos com el d’aquest projecte
funciona amb molta precisio i no afegeix un cost computacional gaire alt.

6.3. Model multifasic.

Com s’ha comentat a la introducci6, aquest projecte tracta la interaccié entre dues dissolucions
o fases amb diferents propietats. Per captar aquesta interaccid, és necessari definir un model
multifasic dins del software. En funcié del model triat, s’obtenen un nivell de resultats i precisions
diferents, per la qual cosa és important definir un model que sigui capag d’aportar les propietats
gue podem mesurar experimentalment per fer després la comparacié adient.

Es important recordar que, dins del procés de simulacié de models tan complexes, és impossible
treballar amb un Unic model matematic. Com s’explicara a la part de les simulacions, per arribar
convergir a una solucié s’han necessitat tres models multifasics diferents. Sén aquests els que
s’explicaran en aquest apartat, tot i que el software en disposi de més.

6.3.1. Model Mixture.

Es el model computacionalment parlant més senzill dels que veurem. Es un model que treballa
amb menys equacions que els altres models i que, per consequent, acostuma a aportar uns
resultats menys precisos que la resta.

En aquest projecte s’usara per estabilitzar el model, ja que al ser més lleuger és el que déna
menys problemes de convergencia.

Aquest model s’usa quan la interaccio entre els dos fluids és del tipus mescla o separaci6 de
fluids. Com a equacions principals, resol I'equacié de la continuitat per a la mescla, I'equacié del
moment per la mescla, 'equacio de I'energia per la mescla i 'equacié de la fraccié de volum per
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la fase secundaria. A més a més, calcula equacions algebraiques per determinar velocitats
relatives entre ambdés fluids. Les equacions en qiestio, estan descrites al capitol 5.3 d’aquest
projecte. L’Unic que s’ha de variar d’'aquestes formulacions és que es treballa amb masses i
volums calculats per la mescla, no per cada una de les fases.

Per la condicio de les equacions de treballar amb les propietats de la mescla i no amb les de les
fases rau la consequiéncia d’ésser més simple de calcular en comparacié als models que trobem
a continuacié.

6.3.2. Model Eulerian.

El model Eulerian és el més complex per aquest tipus de simulacions. També és el que aporta
una major quantitat d’informacié a I'nora de fer el postprocess i el que dona resultats més
precisos. Per contra, té un cost computacional molt més alt que el model mixture.

La particularitat d’aquest model, i la rad principal per 'augment del cost computacional, és que
resol totes les equacions caracteristiques del fluid(vistes a l'apartat 5.3 d’aquest projecte) per
cada fase i per la mescla. D’aquesta manera s’augmenta molt la carrega matematica del model
i, per consequent, el temps de calcul.

D’altra banda, aconseguim resultats tant de la mescla en el seu conjunt com per ambdues fases
per separat. Aquesta caracteristica fa que aquest model sigui molt mes interessant des del punt
de vista de I'analisi de resultats.

Dins del model Eulerian, hem de distingir dos tipus en funcié de I'aproximacié que es segueix
per arribar a resultats: formulacio implicita o explicita.

6.3.2.1. Formulacié implicita.

Per arribar als resultats, aquesta formulacié fa servir les equacions que s’han explicat a 'apartat
5 a través d’'un esquema d’aproximacio implicita. La idea principal és que arriba al resultat a
través de fer mitjanes estadistiques de les variables del fluid. D’aquesta manera, es pot agilitzar
el calcul, perd es perd precisio als calculs.

Tot i aixd, la caracteristica més important pel que fa a la relacié d’aquest model amb el projecte,
€s que per la natura intrinseca del calcul implicit només permet simulacions en estat estacionari.
Com veurem en capitols posteriors, aix0 fa que només es pugui utilitzar aquest model en fases
d’estabilitzacié de la simulacié i no en l'estudi dels fendmens que pateix el fluid al model
experimental.

6.3.2.2. Formulacié explicita.

De manera analoga a I'apartat anterior, aquest méetode resol les equacions utilitzant 'esquema
d’aproximacio explicita. D’aquesta manera, té una forta dependéncia amb el time step utilitzat,
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perd calcula els resultats de forma directa a partir dels resultats del time step anterior. Al no
calcular els resultats a través de mitjanes, els resultats tenen una precisi6 major que amb la
formulacié implicita. Per contra, s’augmenta el cost computacional al requerir més memoria al
sistema.

En relacié a aixo, la formulacié explicita només es pot utilitzar en simulacions en estat transitori.
Per aquestes dues raons, s’usara aquesta formulacié del model multifasic Eulerian per a la
simulacio final de I'experiment.
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7. Simulacié del model experimental.

7.1. Modelitzacio 3D.

Per a simular correctament el model, el primer pas és dibuixar la geometria del model mitjangant
eines de dibuix 3D. En aquest projecte s’ha utilitzar el software SolidWorks, de I'empresa
Dassault Systemes, per poder dissenyar la geometria amb la precisidé necessaria.

l’ ‘

Fig 7.1. Model 3D de I'agitador Turrax.

El disseny ha d’incloure totes les cisalles que conté el sistema (Turrax), tant a I'estator com al
rotor. Per a fer-ho, es van prendre mesures directes del brag de I'agitador a través d’un peu de
rei i es van comprovar amb les dades geomeétriques que aporta el fabricant a la fitxa técnica.

Un cop preses totes les mesures, es va procedir a dibuixar només el brag, sense les cisalles.
Seguidament, gracies a I'eina de tall del software, es van dibuixar totes les cisalles del estator.
Per acabar, es va dibuixar el rotor a l'interior de 'estator.

Com es pot apreciar a les fotografies del model, el resultat final ha sigut del tot satisfactori. La
geometria del model real i del model 3D son gairebé identiques, condicié absolutament
necessaria per tal de que els resultats de la simulacio siguin optims.
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7.2. Discretitzacio i mallat.

El seglent pas per a poder simular un sistema, és la discretitzacio i el mallat de la geometria.
Per a fer-ho, es va utilitzar el programa Meshing, inclos dins del paquet Ansys 16.2. Per
comengar, es va importar la geometria creada a I'apartat anterior, i es va procedir a realitzar el
que s’anomena “el negatiu” de la geometria. Com el que s’ha de discretitzar és el fluid i no la
geometria, s’ha canviat el que la geometria CAD estableix com a “buit” en superficie mallable, i
viceversa amb la superficie establerta com a “cos” o “superficie” del material. D’aquesta manera
s’aconsegueix que el programa reconegui qualsevol punt del sistema on pugui haver fluid per tal
de establir una malla.

Un cop tenim la superficie del fluid en condicions optimes, es procedeix a discretitzar el model a
través d’una malla tridimensional. Per la natura del problema a analitzar, aquest ha sigut un pas
crucial per arribar a un model estable i poder captar tots els fendmens que hi tenen lloc. Com el
resultat de I'experiment sén esferes de tamany micromeétric, s’ha d’assegurar que la malla pugui
calcular les propietats del fluid en aquestes condicions de tamany. Per a fer-ho, ha sigut
necessari realitzar un mallat molt fi, és a dir, amb elements de tamany molt petit.

A més del tamany, s’havia de triar correctament el tipus d’element. Pel cas tridimensional,
existeixen diversos tipus de malla en funcié de la geometria de les cel-les. Per a la realitzacio
d’aquest projecte, s’ha triat com a solucié optima la malla tetraédrica.

e

S

Fig 7.2. Exemple de malla tetraédrica. [15]

Toti ser el tipus d‘element que atorga una pitjor qualitat geométrica a la discretitzacio, era I'inica
capag de suportar correctament les exigéncies del model. Es el tipus de malla més versatil i, per
tant, I'inica que servia per tal d’aconseguir un mallat tan fi i amb tanta precisio.

7.2.1. Mallat del rotor.

Per realitzar una malla prou fina, com els recursos del nostre equip informatics no eren prou
potents, es va haver de recérrer a la solucié de mallar per separat el rotor i I'estator.

Es va comencar realitzant el mallat del rotor. De partida teniem la geometria aconseguida
mitjangant la modelitzacié en SolidWorks del model, i la posterior actuacié de buidatge.
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Fig 7.3. Geometria del rotor abans de mallar.
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Fig 7.4.Geometria interior del rotor, vista en detall de les cisalles.

atn
‘l \'
v f@'- v
R

ETSEIB



Simulacié Fluidodinamica (CFD) de Formacié de Nanoparticules a Escala Industrial. Pag. 30

A partir d’aquesta geometria, es va comencar el mallat definint el tipus de malla tetraédrica a
través de 'anomenat Patch Conforming Method. Aquest métode va mallar tota la geometria de
forma automatica utilitzant malla tridimensional tetraédrica. Com el nostre objectiu era tenir una
malla molt fina als punts de maxim interés, i no tant fina als punts on no hi havia contacte amb
el fluid, vam haver de recoérrer als métodes d’ajust de tamany manuals.

El primer a ser usat va ésser el Body Sizing. Com el métode anterior tenia un tamany de malla
massa gran, es va definir aquest tipus d’ajust per tota la geometria. D’aquesta manera, es va
rebaixar el tamany d’element fins als 0,4 mm.

Es va utilitzar un segon métode, anomenat Face Sizing. Com el seu nom indica, aquest métode
serveix per controlar el tamany dels elements a una o més superficies de la geometria en
concret. Es va aplicar aquest métode tant a les zones interiors (cisalles) com al petit conducte
qgue uneix la zona superior del rotor amb la zona de les cisalles. Es va definir un tamany d’element
de 0,1 mm.

Per acabar, es va definir un Edge Sizing. Aquest métode es fa servir per definir el tamany
d’element a través dels limits d’'una geometria. En aquest cas, es va utilitzar la circumferéncia
de la zona superior del rotor per definir un tamany d’element de 0,1 mm. Amb aquesta eina s’ha
volgut garantir que hi hagi prou elements dins d’aquesta zona tant petita, perd on hi ha contacte
amb el fluid.

20,000 (rmm)

5,000 15,000

Fig 7.5. Vista tridimensional del mallat.
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Al final d’aquesta metodologia, queda un mallat amb 824.669 elements, amb una mitjana de
Qualitat Ortogonal de 0,85714 (com més proper a 1 millor).

Mesh Metrics

Controls
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Element Metrics

Fig 7.8. Mesh Metrics de la malla del Rotor.
7.2.2. Mallat del estator.

De la mateixa manera que per mallar el rotor es va combinar una metodologia automatica amb
un refinament manual, es va procedir d’igual manera per a mallar I'estator. Partint de la segiient
geometria:

ANSYS

R16.2
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Fig 7.9. Geometria inicial de I'estator.
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Es va partir d’'un Patch Conforming Method per fer un mallat general de la pega. Un cop realitzat,
es va procedir a ajustar el tamany de les diferents zones. Es va aplicar un Body Sizing per tota
la pega, definint un tamany d’element de 1 mm. Posteriorment, es va aplicar un Face Sizing a la
zona de contacte superior del rotor, amb un tamany d’element de 0,2 mm.

El seglient pas va ser definir un tamany d’element per a la zona de contacte entre el rotor i
I'estator d’entre cisalles. Aquest era un pas clau per al bon funcionament del model, ja que un
error en aquesta zona i l'error en els calculs hauria sigut catastrofic. Per facilitar aquesta
operacio, es va definir una cara al punt mig de I'espai que queda entre les cisalles del rotor i les
cisalles de l'estator. En aquesta superficie, es va aplicar un Face Sizing per aconseguir un
tamany d’element de 0,2 mm. D’aquesta manera, la diferéncia entre els tamanys del rotor i de
'estator és assumible pel programa i no generara problemes a I'hora d’interpretar la zona
interficial.

Per ultim, es va definir un altre Face Sizing a la zona de contacte superior, és a dir, al petit
interstici que queda entre el brag del rotor i la paret de I'estator. Per aquesta zona interficial es
va definir un tamany de malla de 0,2 mm, per la mateixa ra6 que a I'operacié anterior.

Fig 7.10. Vista interior del mallat de I'estator.
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A l'acabar aquesta metodologia, ens trobem amb mallat de 6.335.687 elements, amb una
Qualitat Ortogonal mitjana del 0,86979 (com més proper a 1 millor).
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Controls

e Tet4 < Quad4
I |

2500606,00 l
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Number of Elements

Element Metrics

Fig 7.13. Mesh Metrics del mallat de I'estator.

7.3. Preprocessor.

S’anomena preprocessor a I'accié de definir tots els parametres necessaris al software per tal
de que realitzi la simulacié amb les condicions adients. Durant aquest treball, el preprocessor ha
tingut les seguents fases:

7.3.1. Materials.

Abans de comencar la simulacio, s’han de definir els diferents parametres que hi intervenen. Els
primers a ser definits han sigut els materials que seran simulats. Com s’ha explicat en apartats
anteriors, I'experiment consta de dues fases: una fase dispersa i una fase continua. Es
imprescindible definir les constants fisiques d’ambdues fases amb correccio, sind els resultats
no seran satisfactoris.

Com les dissolucions usades en els experiments no tenen valors de propietats fisiques tabulats,
es van haver de determinar de forma experimental. Com el software necessita els valors de
densitats i viscositats de totes les fases, es van realitzar dos experiments per cada dissolucié per
tal de determinar aquests valors.
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®

Fig 7.14. A l'esquerra, picndmetre. A la dreta, redmetre.

Utilitzant el picnometre (fig.7.14) es va determinar la densitat d’ambdues fases. Aquesta técnica
utilitza la comparacié del fluid a analitzar amb la d’un fluid amb propietats conegudes, com per
exemple l'aigua. Sabent la densitat de I'aigua i comparant el pes del recipient amb aigua només
i amb aigua i el fluid de densitat desconeguda, s’aconsegueix determinar la densitat.

Per trobar les viscositats, s’ha usat un aparell anomenat redmetre (fig.7.14). Aquest aparell
calcula 'esforg tallant que cal fer per tal de fer girar el fluid. A través de la Llei de Newton de la
viscositat, explicada a I'apartat 5, s’aconsegueix determinar la viscositat del fluid.

Aixi doncs, es van establir els seglients valors per les fases:

Fase Densitat(g/mL) Viscositat(mPa-s)
Continua 0,998465 1,002
Dispersa 1,337965 312

Taula 7.1. Propietats fisiques de les fases.
7.3.2. Condicions de contorn i parametres de malla.

Per a obtenir I'éxit a I'nora de realitzar una simulacié fluidodinamica, és primordial establir
correctament les condicions de contorn i els parametres del mallat.

Primerament s’ha d’establir correctament les interficies que existeixen entre ambdues malles
(rotor i estator). En el nostre cas, s’han de definir dos interficies: la que existeix entre la malla
exterior del rotor i la malla interior del estator, i la malla de l'interstici que existeix entre la part
superior del rotor i el fluid que correspon al estator.

Per realitzar aquesta operacio, s'utilitza I'eina mesh interfaces integrada al programa Fluent.
D’aquesta manera es pot definir si el contacte entre malles és entre dos fluids, entre paret i fluid
i entre dues parets.
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Si aquest pas no es realitza correctament, el programa no sera capag d’interpretar dos resultats
diferents pel mateix punt del fluid, i la solucié divergira.

Aquest anterior pas és imprescindible per fer servir el segiient métode per definir els parametres
de malla: el métode del sliding mesh o malles lliscants.

Gracies a aquest métode, es pot definir dins del mateix model una malla en moviment en
contacte amb una malla estatica. En el nostre cas, tenim el mallat del rotor que es troba girant a
una certa velocitat angular, i la malla del estator que esta en contacte amb la malla del rotor pero
es troba estatica en qualsevol instant de temps.

Per aconseguir que aquesta técnica funcioni amb correccid, és del tot imprescindible que la
interficie entre els mallats estigui definida com a tal i que la diferéncia entre tamany de malles
sigui, com s’ha explicat abans, menor a un factor de 10.
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Fig 7.15. Vista del Sliding Mesh del model.

Per activar aquesta opcid, ha sigut necessari definir una velocitat de rotacié a la malla pertanyen
al rotor, i definir que la malla del estator quedi amb velocitat O.

Un cop finalitzar aquest pas, s’ha procedit a especificar-li al software totes les condicions de
contorn. S’ha definit com a wall totes les zones pertanyents als limits de la geometria, interior
tots els punts interiors del fluid i com a moving mesh les zones del rotor en moviment.

Aixi doncs, després de realitzar tots aquests passos, el model esta preparat per a la simulacié.
7.3.3. Models matematics.

Per aconseguir els resultats esperats, és de vital importancia triar els models matematics que

millor s’adeqien al tipus d’experiment que es vol simular. Aquest apartat ha sigut el punt més
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critic de tot el projecte, ja que és on s’han centrat més esforgos pel que fa a la comprensié dels
models a utilitzar.

Com s’explica a I'apartat teoric 6, s’han de triar diferents models en funcié del fenomen que es
vulgui estudiar.

7.3.3.1. Model multifasic.

Pel que fa al model multifasic, s’ha triat com a millor el model Eulerian en formulacié explicita.
Es el que donara més informacié sobre les microgotes que es formen dins de la fase continua.
Es I'inic model que pot donar com a informacié de sortida una distribucié de tamanys de gota,
gue son els parametres que s’utilitzaran per verificar la simulacié enfront el model experimental.

Tot i aix0, aquest model al ser tant complex, portava a divergéncia si s’aplicava directament. Per
poder-lo aplicar, s’ha hagut de passar per fases d’estabilitzacié del model a través d’utilitzar els
altres dos models que s’expliquen a 'apartat tedric mencionat anteriorment.

Model Mumber of Eulerian Phases
O off 2 2
@, [+]
(*) Yolume of Fluid
(O Mixture
(O Eulerian

Volume Fraction Parameters
Scheme

® Explicit

O Implicit
Courant Number
’ 0.25

["Jopen channel Flow
["]open Channel Wave BC

Body Force Formulation

[]1mplicit Body Force

[ OK ] [Cancel] [Help ]

Fig 7.16. Vista en detall del panell de tria del model multifasic a Fluent 16.2.
7.3.3.2. Model de turbuléncia.

Trobar un model de turbuléncia estable i que aportés bons resultats ha sigut, sens dubte, el punt
més critic del projecte juntament amb trobar I'estabilitzacié del sistema multifasic. A més
d’intentar comprendre de forma analitica quin era el model que s’adequiés millor al tipus
d’experiment, ha sigut necessari fer moltes proves per estudiar la validesa dels resultats de la
simulacio.
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Amb un model una mica més senzill, per fer més lleuger el calcul, es van fer proves amb tots els
tipus de models de turbuléncia k-¢ i k-w.

Els models k-¢ donaven molts problemes de divergéncia. Una rad per aquest problema és que,
com s’explica a I'apartat teoric, aquests models funcionen molt bé per fluxos molt turbulents, pero
no donen bons resultats per fluxos poc turbulents. En el cas simulat es troben els dos tipus de
fluxos: un flux molt turbulent quan pateix I'efecte del rotor (velocitats molt altes i Re alts) perd
també un flux poc turbulent quan el fluid s’allunya del rotor (velocitats més petites i Re baixos).
Com a consequéncia d’aixd, el model matematic no trobava I'estabilitat i acabava divergint amb
facilitat.

Per contra, els models k-w eren una mica més estables, perd acabaven sense trobar la
convergencia. Les raons d’aquesta problematica rauen en les mateixes causes que s’acaben de
citar pels models k-¢.

Per aquesta rad, es va decidir provar el model SST k-w. Com s’explica a I'apartat teoric, és un
model que aprofita el bo i millor tant del k- com del k-¢. Un cop provat, es va veure que el model
trobava I'estabilitat amb certa facilitat, i acabava trobant la convergéncia de la solucié. Per tant,
es va decidir utilitzar aquest model de turbuléncia per la simulacié.

Model Model Constants
O Inviscid Alpha*_inf -
O Laminar ’ N
(O Spalart-allmaras (1 eqn)
(O k-epsilon (2 eqn) Alpha_inf
() k-omega (2 eqn) 0.52
(O Transition k-K-omega (3 eqn) ‘ '
(O Transition S5T {4 eqn) Beta® inf
(O Reynolds Stress (S eqn) ’ 3 09—
k-omega Model
Zeta*®
() standard 15
® ssT ’ ' 3
k-omega Options User-Defined Functions
[[Low-Re Corrections Turbulent Yiscosity
Options o »

[ oK ] [Cancel] [Help ]

Fig 7.17. Vista en detall del panell de tria del model de turbuléncia a Fluent 16.2.
7.3.4. Estat estacionari / estat transitori.

L’dltim parametre a triar abans de comencar la simulacié ha sigut I'eleccié de l'estat de la
simulacio, entre estat estacionari o estat transitori.
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Tot i que la natura de I'experiment és clarament transitoria, la tria no ha sigut tan facil com
sembla. Pel que fa al software, sempre és molt més complex simular en estat transitori, ja que
per definicié tendeix molt més a la inestabilitat que una simulacié estacionaria.

Per poder realitzar les simulacions de forma estable, es va haver de comencgar a simular en estat
estacionari. Un cop es va aconseguir una base de resultats solida i estable, es va poder canviar
a l'estat transitori, estat que clarament s’adequa molt més a les condicions de I'experiment.

7.4. Simulacio.

Aquest capitol es dividira en dos apartats: la simulacié per provar el model, realitzada a I'equip
del Departament d’Enginyeria Quimica, i la simulacié final, portada a terme a un equip del
Departament de Mecanica de Fluids.

7.41. Simulacio-Test del model.

Abans d’enviar el model a I'equip de Mecanica de Fluids, era del tot recomanable testejar-lo.
Aquest equip només es disposava per a un temps limitat i només per simular el procés en
condicions estables. Per tant, es va haver de realitzar una simulacié a mode de test a I'equip del
Departament d’Enginyeria Quimica de I'escola.

La primera simulacié es va realitzar utilitzant el model multifasic Mixture amb el model de
turbuléncia SST k-w i en estat estacionari. Es van realitzar 1000 iteracions, i el model es va
estabilitzar. Un cop arribat a aquesta fase estable, es va provar el mateix model perd en estat
transitori. Es van realitzar 400 iteracions, on el model es va estabilitzar rapidament i va convergir.

Un cop testejada I'estabilitat del sistema, es va procedir a provar el model multifasic Eulerian.
Primer es va provar en formulacio implicita i en estat transitori. Es van realitzar 100 iteracions, i
el sistema va arribar a una certa estabilitat. Com el temps de iteracié es va disparar, no es van
poder realitzar més iteracions i , tot i que el sistema no estava estable del tot, analitzant la
tendéncia es va creure que el test havia sigut satisfactori.

Seguidament es va provar el model més complex de tots: el model Eulerian en formulacio
explicita i estat transitori. Es van fer 70 iteracions més, ja que usant aquest model el temps
d’iteracid era encara més alt. Analitzant un altre cop la tendéncia dels residuals, es va establir
que el sistema arribaria a convergir si es disposés de meés poténcia de calcul.

A continuacié es mostra una taula-resum del test de la simulacié del model CFD:
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Model Multifasic Model turbulencia Estat de la simulaci6  Numero d’iteracions
Mixture SST k-w Estacionari 1000
Mixture SST k-w Transitori 400
Eulerian (Implicit) SST k-w Transitori 100
Eulerian (Explicit) SST k-w Transitori 70

Taula 7.2. Resum de les fases del test.

7.4.2. Simulacié a I’equip del Departament de Mecanica de Fluids.

Un cop trobats els parametres necessaris per garantir I'estabilitat i convergéncia de la simulacio,
es va enviar a I'equip del Departament de Mecanica de Fluids per realitzar les simulacions finals.

Abans de comencar les simulacions, es van haver de definir diferents indicadors per poder
facilitar la lectura de dades durant la simulaci6 i després al postprocessor. Es van definir 12 punts
a la geometria per poder analitzar la variacié de concentracié de la fase dispersa durant la
simulacié. Els punts es van distribuir de manera uniforme, a diferents algades i distancies
respecte el centre per a poder ser analitzades.

D’altra banda, també es van definir tres animacions per analitzar el comportament del model
durant la simulacié i poder aixi comparar amb els videos que es van realitzar del model
experimental.

Per a fer-ho, s’'usa I'eina de Animations de Fluent. Es van definir tres seqiéncies:

- Tall transversal de la secci6. A través de la creacio d’un pla situat al punt mig de la pega
i paral-lel al pla XY, es va aconseguir una vista transversal de la pe¢a. D’aquesta manera
es va poder analitzar el comportament del flux en qualsevol zona del dipdsit. Com a
variable mostrada, es va triar la concentracié de la fase dispersa.
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Contours of Volume fraction (pei-33%) Jun 12, 2016
ANSYS Fluent Release 16.2 (3d, pbns, eulerian, sstkw)

Fig 7.18. Detall de la vista transversal.

- Tall en direcci6 radial. En aquesta animacié es va usar un pla paral-lel al pla ZX i situat a
l'altura del rotor. D’aquesta forma, s’aconsegueix una vista desde la part superior de la
peca del moviment del fluid dins i fora del rotor. La variable, com a la seqliéncia anterior,
va ser la concentracio de la fase dispersa.
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Fig 7.19. Vista tall en direcci6 radial.
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- Vista en 3D de les cisalles del rotor. Aquesta sequéncia es va crear amb I'objectiu
d’aconseguir una representacioé tridimensional del moviment del rotor. Com a variable del
fluid, en aquesta sequéncia es va triar la velocitat del fluid.

Fig 7.20. Vista en 3D de les cisalles del rotor.

Animation Sequences " [a]
q 1 (+]

Active Mame Every When
|| sequence-1 | {:} Time Step v | | Define. ..
sequence-2 1 : Iteration Define. ..
sequence-3 1 : Iteration Define...
. sequence-4 1 : Iteration Define. ..
sequence-5 E : Iteration Define. ..

QK Cancel Help

Fig 7.21. Panell de seleccio i edicié d’animacions a Fluent 16.2.
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Un cop es van haver definit tant els monitors de concentracié com les animacions, es va procedir
a la simulacio. Es va establir usant directament les ultimes condicions del test, és a dir, les

seguents:
Model Multifasic Model turbuléncia Estat de la simulaci6  Numero d’iteracions
Eulerian (Explicit) SST k-w Transitori 4000

Taula 7.3. Models usats per a la simulacié final.

Aprofitant la major poténcia de I'equip, es van poder realitzar suficients iteracions per a obtenir
suficients dades per tal de poder comparar-les després i validar el model.
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8. Postprocessor.

En aquest capitol es parlara sobre com s’ha treballat 'anomenat Postprocessor. Com el seu
propi nom indica, aquesta part de la simulaci6 tracta sobre la forma de poder visualitzar i analitzar
els resultats obtinguts per la propia simulaci6.

A priori, aquest apartat pot semblar menys important que els altres. Pero en una simulacié CFD,
és del tot basic treballar de forma idonia el Postprocessor. De no ésser aixi, es pot arribar a
analitzar malament els milions de dades de sortida que guarda el software en una simulacio
d’aquest tipus.

En el nostre cas, el postprocessor s’ha centrat en la creacié de les animacions per poder
comparar-les després amb els videos del model experimental.

Les animacions, com s’ha vist al capitol anterior, han sigut definides abans de comencgar la
simulacio. S’han definit de manera que Fluent 16.2 guarda una imatge del respectiu pla definit
per cada iteracio. D’aquesta manera, a I'acabar la simulacio, el que es troba l'usuari és amb un
seguit de fotogrames, un per cada iteracio.

Un cop es tenen tots aquests fotogrames, la intencié de 'equip de treball ha sigut la de muntar
videos. Per a fer-ho, s’ha utilitzat el software de Windows anomenat MovieMaker. En aquest

programa es poden adjuntar les imatges, i ajustant el temps entre canvi d'imatges al temps
d’iteracio, s’aconsegueix la creacié d’'un video que correspon perfectament a un video de la
simulacio.
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Fig 8.1. Vista del programa MovieMaker.
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9. Analisi dels resultats.

En aquest capitol es procedira a analitzar de forma qualitativa els resultats obtinguts mitjangant
la simulacié. Cal recordar que la comparacié del model a través de dades experimentals s’ha
definit com a treballs futurs i no entra dins I'abast d’aquest treball.

A continuacié, es mostraran una série de fotogrames comparant el model simulat amb el model

experimental:
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Fig 9.1. Comparacié Model Simulat vs Model Experimental.

Es comenca per analitzar les primeres imatges del fotograma. Com es pot apreciar, en ambdds
models, les cisalles creen una succié suficient per fer pujar la fase dispersa cap a la zona interior
de l'agitador.

En el segon nivell del fotograma, s’analitza com el sistema expulsa la fase dispersa a través de
les seves cisalles, tant les del rotor com les del estator.

Al tercer nivell, es pot apreciar com en ambdds models el fluid sortint de I'agitador pateix un xoc
contra les parets de l'agitador. Aquest xoc produeix un fenomen d’agitaci6 anomenat baffle.
Aquest fenomen forga al fluid a ser agitat pel propi fluid a més de I'efecte de I'agitador.

Al quart nivell, el sistema comenca a estabilitzar-se. Els baffles estan creats, i la concentracio de
la fase continua comencga a baixar, forgada per la dissolucié de la fase dispersa en ella.

A I'ultim nivell es veu com el sistema ja treballa quasi en estat estacionari. La concentracié de
fase dispersa segueix augmentant, de forma progressiva, en la fase continua. D’aquesta
manera, la fase dispersa cisallada s’esta emulsionant en la fase continua.
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10. Estudi economic.

En aquest capitol s’analitzaran de forma estimada tant els costos de fer un projecte d’aquesta
mena (simulacié fluidodinamica per a un client) com els seus beneficis a nivell econdmic.

Per tal de realitzar aquest estudi, s’ha triat la idea de que el client contracta a I'enginyer
encarregat del projecte per a realitzar-lo. S’ha utilitzat aquest tipus de contractacié perqué és
una de les més usades avui en dia: no contractar un enginyer de forma indefinida sind només
per a la realitzacio de projectes puntuals. D’aquesta forma, I'enginyer pot actuar com a Freelance
i no li cal fundar una empresa.

10.1.Calcul de la inversio.

Per a calcular la despesa total de forma més ordenada, es dividira en aquests grups:

- Despesa administrativa.

- Despesa en material informatic.

- Despesa en materials de laboratori.
- Despesa d’oficina.

10.1.1. Despesa administrativa.

Per a poder treballar com a autonom o freelance, 'Agéncia Tributaria Espanyola obliga a
registrar-se com a tal, a més a més de donar-se d’alta a la Seguretat Social. Els costos derivats
d’aquest registre es descriuen a la seglent taula:

Tipus Cost Mensual(€) Cost anual(€)
Cotitzacié Seguretat Social 266,14 3.193,93
Total 3.193,93 €

Taula 10.1. Despesa administrativa.
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10.1.2. Despesa en material informatic.

En aquest capitol s’analitzara la despesa en els dos tipus de material informatic: els costos dels
equips (Hardware) i els costos de les llicéncies (Software).

Tipus Unitats Preu/unitat(€) Preu(€) PVP(€)
Sobretaula 1 1.000 1.000 1.210
Workstation 1 4.000 4.000 4.840
Total 6.050 €

Taula 10.2. Despesa en Hardware.

Tipus Unitats Preu/unitat Cost anual(€)
anual(€)

Llicencia Ansys Fluent 16.2 2 30.000 60.000
Llicencia Ansys WorkBench 2 30.000 60.000
Llicencia SolidWorks 2016 1 12.000 12.000
Llicencia Microsoft Office 365 Empresa Premium 1 126 126
Llicencia Windows 10 Pro 64 bits 2 279 558
Total 120.684 €

Taula 10.3. Despesa en Software.

Tipus Cost anual(€)
Hardware 6.050
Software 120.684
Total 126.734 €

Taula 10.4. Despesa total en material informatic.
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10.1.3. Despesa en material de laboratori.

Per analitzar la despesa en material de laboratori, la dividirem en dos apartats: aparells de

laboratori i substancies quimiques:

Tipus Unitats Preu/unitat(€)  Preu(€) PVP(€)
Turrax T18 1 1.078 1.078 1.304,38
Accessori S18N-19G 1 652 652 789
Microscopi Binocular 1000x 1 281 281 339,85
Reometre Digital 1 1.227 1.227 1.485
Pignometre 1 117 117 141,57
Materials Laboratori - - 1653 2.000
Total 6.059,80 €
Taula 10.5. Despesa total en aparells de laboratori.
Tipus Unitats Preu/unitat(€) Preu(€) PVP(€)
Diclorurmeta 1(2,5L) 66,45 66,45 80,41
PVA 1 (1L) 265,3 263,3 321
PEI 1 (500 g) 283,47 283,47 343
Total 744,41 €
Taula 10.6. Despesa total en substancies quimiques.
Tipus Cost total(€)
Aparells de laboratori 6.059,80
Substancies quimiques 744,41
Total 6.804,21€
Taula 10.7. Despesa total en Material de Laboratori.
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10.1.4. Despesa d’oficina.

En aquest apartat s’analitzaran els costos derivats de I'is d’una oficina: electricitat, connexi6 a
internet o compra de mobiliari.

Tipus Cost Mensual(€) Cost Anual(€)
Electricitat 50 600
Internet + Teléfon 25 300
Neteja i Manteniment 200 2.400
Aigua 30 360
Total 3.660€
Taula 10.8. Despesa total en serveis d’oficina.
Tipus Unitats Preu/unitat (€)  Preu(€) PVP(€)
Mobiliari - - - 2.000
Material d’oficina - - - 1.000
Aire Acondicionat/Calefaccio 1 579 579 700
Total 3.700€
Taula 10.9. Despesa total en materials d’oficina.
Tipus Cost total(€)
Serveis d’Oficina 3.660
Materials d’Oficina 3.700
Total 7.360€
Taula 10.10. Despesa total derivada de I'is d’'una oficina.
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10.1.5. Calcul de la inversié necessaria.

En aquest apartat ens disposem a calcular la inversié que seria necessaria per a poder dur a
terme aquest projecte.

Tipus Cost total(€)
Despesa administrativa 3.193,93
Despesa en material de laboratori 6.804
Despesa d’oficina 7.360
Despesa en material informatic 126.734
Total 144.091,93 €

Taula 10.11. Inversio necessaria per realitzar el projecte.

10.2.Calcul d’ingressos generats per la realitzacié del projecte.

Aquest capitol intentara calcular els ingressos generats durant la realitzacié d’aquest projecte.
Aquest calcul es basara en la idea de que 'enginyer rep una quantitat econdmica pel fet de
realitzar un projecte per a una empresa. D’aquesta manera, el calcul es fara en funcio de les
hores dedicades a aquest projecte.

Tipus Hores Preu/hora (€) Preu total (€)
Hores totals treballades 960 - =
Retribucié economica per hora - 20 -
Retribucio economica total 960 20 19.200
Total 19.200€

Taula 10.12. Calcul de la retribucié econdmica de I'enginyer.

El calcul d’hores totals treballades s’ha realitzat a través de la hipotesis que el projecte s’ha fet
en sis mesos, treballant una mitjana de 40 hores a la setmana.

D’altra banda, el calcul de la retribucié econdmica per hora s’ha realitzat mitjancant la dada de
que, de mitjana, un enginyer industrial té un salari de 44.800€ bruts anuals.
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10.3.Cost del projecte per a I’'empresa.

Com s’ha dit al comencament de I'estudi econdmic, la hipotesis de partida d’aquest estudi esta
basat en la idea de que I'enginyer treballi com a freelance i 'empresa es faci carrec dels costos
i de les inversions del projecte.

Per tant, en aquest apartat es presentaran els costos que haura d’assumir I'empresa
encarregada del projecte per poder portar-lo a terme:

Tipus Cost total(€)
Despesa en I'enginyer 19.200
Despesa en material de laboratori 6.804
Despesa d’oficina 7.360
Despesa en material informatic 126.734
Total 160.098 €

Taula 10.13. Costos assumits per 'empresa.

Com es pot apreciar en aquesta taula, 'empresa assumira tots els costos excepte els costos
administratius, que van a carrec de I'enginyer. Per tant, 'empresa hauria de realitzar una inversio
de 160.098 € per a poder realitzar aquest projecte.

10.4.Balan¢ econdomic final per a I’enginyer.

Per acabar I'estudi economic, es fara un balang dels ingressos respecte els costos que ha de fer
enginyer per a la realitzacié d’aquest projecte.

Per al calcul del IRPF, es treballara amb la idea que I'enginyer realitza dos projectes idéntics a
aquest a I'any.

Tipus Tipus aplicable(%) Cost Anual (€)
Calcul IRPF per factura 15 % 5280,91
Calcul IRPF per tram salarial 30 % 10.561,82
Calcul IRPF total 5280,91€

Taula 10.14. Calcul IRPF total.
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Tipus Cost Anual (€) Ingrés Anual (€)
Costos administratius -3.193,93 -

Costos IRPF -5280,91 -

Retribucio economica - +19.200

Balang Total -8.474,84 +19.200

Total +10.725,16 €

Taula 10.15. Balang econdmic final per a I'enginyer.

Com es pot apreciar a la taula precedent, I'enginyer guanyaria un total de 10.725,16 € per a la
realitzacio d’aquest projecte.
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Conclusions

Un cop arribats a aquest capitol i haver acabat la realitzacié del projecte, ja s’esta en condicions
de poder extreure conclusions.

Per a fer-ho, primer es detallaran una seérie de conclusions respecte als resultats obtinguts i
després es fara un recompte d’objectius assolits.

Validacio del model.

Com a objectiu principal d’aquest projecte s’havia marcat arribar a dissenyar un model CFD
capag de simular de forma correcta el funcionament del model experimental explicat al capitol 4.

Per a poder validar el model, es va decidir per I'equip de projecte comparar les animacions
extretes mitjancant Fluent 16.2 amb videos gravats a camera lenta del model. Aquesta
comparacié es mostra al capitol 9, de forma explicativa i sense extreure cap conclusio.

Aquest capitol es centrara en extreure la conclusié de si el model és valid, i es podra seguir amb
el projecte final de poder comparar dades experimentals amb les simulades, o per contra el
model no és valid, i s’haura de reconstruir o canviar per un de correcte.

Si s’analitza el fotograma mostrat al capitol 9, es pot apreciar que hi ha forga similituds pel que
fa als dos models. L’escala de temps entre fotogrames d’ambdds models és el mateix, per tant,
s’esta comparant amb igualtat de condicions.

Analitzant bé els fotogrames, com a parametre visual facil d’identificar es pot usar la creaci6 de
baffles. Com es pot veure, en ambdds models apareixen a partir del fotograma 3.

Un altre parametre visual que pot ajudar a la validacid o no del model és el temps que triga
'agitador en fer arribar la fase dispersa a tot el tanc. De fet, és una variable a tenir molt en
compte, ja que anira relacionada directament amb la poténcia de I'agitador. Analitzant ambdoés
sistemes, es pot arribar a concloure que a partir del fotograma cinqué ja no es pot visualitzar cap
zona de fase continua sense concentracié de fase dispersa en ella.

A partir d’aquestes dues variables, podem arribar a la conclusié que el sistema dissenyat
mitjangant eines de CFD funciona de forma gairebé idéntica al sistema experimental. Per tant,
com a conclusi6 final del projecte, es pot afirmar que el sistema CFD dissenyat amb I'objectiu
d’analitzar el comportament d’un sistema experimental format per un agitador Turrax, funciona
de forma correcta i esta preparat per a poder comparar dades entre ambdods sistemes.
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Assoliment d’objectius.

Modelitzar I'entorn experimental utilitzant software de disseny 3D. Assolit. Com s’explica a
I'apartat 7.1, el sistema s’ha pogut modelar de forma correcta.

Realitzar un mallat del disseny 3D suficientment precis per captar els fenomens que s’observen
al model experimental. Assolit. Com s’explica a I’apartat 7.2, s’ha aconseguit una malla prou
precisa per captar els fendOmens experimentals.

Preparar la simulacié d’aquest disseny, definint correctament tots els parametres i les condicions
de contorn que hi intervenen. Assolit. Com s’explica a I'apartat 7.3, s’ha aconseguit analitzar
les condicions de contorn que intervenen a I’entorn experimental i s’han definit
correctament al software CFD.

Trobar els models matematics que siguin capacos de calcular els valors de les variables que es
volen estudiar de manera estable i precisa. Assolit. Com s’explica a I'apartat 7.3.3, s’ha pogut
analitzar tots els models matematics possibles i s’han triat els més adients pel sistema.

Analitzar mitjangant les eines CFD el funcionament del model. Assolit. Com s’explica a
I’apartat 8, s’ha pogut simular i analitzar el funcionament del model.

Comparar els resultats obtinguts amb el model de simulaci6 amb el funcionament del model
experimental a través de métodes qualitatius. Assolit. Com s’explica a I’apartat 9, s’ha pogut
comparar els resultats del model dissenyat de forma qualitativa.

Dissenyar els experiments pertinents per tal de poder aconseguir les variables experimentals
que determinen el comportament dels fluids. Assolit. Com s’explica a I'apartat 7.3.1, s’han
pogut dissenyar i realitzar els experiments necessaris per aconseguir les variables
experimentals.

Dissenyar els experiments pertinents per aconsequir visualitzar el funcionament del model
experimental per a poder comparar-lo amb el model de la simulacié. Assolit. Com es pot
comprovar a I'apartat 9, s’han pogut realitzar els experiments adients per poder recollir
dades experimentals per poder comparar-les amb les dades que donava el model CFD.

D’aquesta manera, s’han assolit tots els objectius que s’havien plantejat a l'inici del projecte. Es
pot donar com a finalitzat, doncs, la realitzacié del mateix.
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