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4.2.3 Doll ambpertorbacío sinusö�dal sim�etrica . . . . . . . . . . 56
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Resum

El doll plaésunacon�guració resultantdela interaccío deduescapesdebarreja

sim�etriques,paral� lelesi dediferentsignedevorticitat. Estractad'un �ux degran

inter�espr�acticperlessevesaplicacionsdirectesaprocessosindustrialsi mediambi-

entals.

Aquesttreballqueespresentaanalitzala interaccío entrelesestructuresde�ux i

el transportdemat�eriaal doll pla. L'estudirealitzatdemostraqueel �ux aigüesavall

est�a determinatper les condicionsa la regió d'entradadel doll. Aix �́, mitjançant

pertorbacionsarti�cials a l'entradaespot determinarla posteriorevolució de les

estructurescaracteŕ�stiquesdel �ux. Aquestcontrolpermetaugmentari disminuir

el consumd'esp�eciesqú�miquesdins d'un sistemareactiual doll. Escollint les

pertorbacionsadientsa l'entradadel domini, hom pot aconseguir in�uir al desen-

volupamentdela reaccío qú�micaal llarg del doll i obtenirunaconversío desitjada

lluny delpunton el �ux haestatpertorbat.

Perrealitzaraquestatasca,s'hadesenvolupatun codi desimulacío dedin�amica

de �uids ambel llenguatgede programacío Fortran90 i sotala interf́�cie d'envi-

amentde missatges(MPI) entreprocessadors.Aquestprogramariinform�atic re-

sol num�ericamentles equacionsde transportde quantitatde moviment, energia i

mat�eria en un domini computacionalrectangulari obert. Amb les condicionsde

contornimplementadeses permetincorporar�uid extern i les recirculacionsdel

�ux podensortir del domini, reproduintel comportamentf�́sic real del doll en un

domini in�nit.

Lesequacionshanestatdiscretitzadesutilitzant diferentsesquemes:peralster-

mesconvectiuss'haempratunesquemaQUICK desegonordre,peralsdifusiusun

esquemacentrati perals temporalsun esquemaAdams-Bashfort.Pel transportde

mat�eria i energia s'haempratun esquemacentratambla correccío ULTIMATE de

Leonardpelstermesconvectius,ja queaquestesquemacorregeix lesinestabilitatsi

falsesoscil� lacionsdel transportaltamentconvectiuquanexisteixenfortsgradients.
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El codi haestatparal� lelitzat perpoderexecutar-seenm�aquinesmulticomputa-

dores.El domini computacionalesdivideix entreelsprocessadorsi cadascunresol

lesequacionsdiscretitzadessobreelsnodesd'unaregió determinada.Perintercan-

viar dadesentreelsdiferentsprocessadorsesfa úsde lescomandesde la llibreria

MPI (Message PassingInterface). Els resultatsdemostrenquehi haunagranmi-

llora enel tempsdec�alcul i queespotaconseguir unabonae�ci �enciasi escompara

ambuncodi seq̈uencialoptimitzat.

Perevaluarelsefectesde lespertorbacionsarti�cials sobreel campdeveloci-

tatsi caracteritzarlesestructurescoherentss'hanrealitzatun seguit desimulacions

bidimensionalsa Reynolds 7000. En aquestscasoss'han consideratdolls plans

d�ebils,ésadir, ambunavelocitatde�ux co-correntalta.D'aquestamanerala zona

d'autosimilituds'allunyadel'entradai espot centrarl'an�alisi sobrela regió inicial

del doll. Amb les simulacionscomputacionalsrealitzadess'ha evaluatdetallada-

mentla in�u �enciadelespertorbacionssobreel �ux, demostrantquelesestructures

coherentssónperi�odiquesenel temps.

En aquestscasos,tamb́e s'ha estudiatl'efecte que produeixen el númerode

Schmidt,Strouhali Damk̈ohler sobrela conversío de la reaccío qú�mica en dolls

ambi sensepremescladereactius.S'hacomprovatquedeterminadesfreqü�enciesde

pertorbacionsfacilitenla formacío d'estructurescoherentsquemilloren la barrejai

augmentenla conversío dela reaccío. Tamb́e s'hademostratla pocain�u �enciadel

termedifusiu ja queel �ux est�a fortamentdominatpel transportconvectiu.

Implementantal codi la t�ecnicadesimulacío degransescalesambel modelde

Smagorinsky, s'ha estudiatun doll pla tridimensionalturbulent a Reynolds3000.

En aquestcasla velocitatdel �ux co-corrents'haescollitpetitaperobtenirla regió

d'autosimilitudpropde l'entradai dinsdel domini computacional.A més,el doll

s'ha inestabilitzataplicant-hiun petit soroll a l'entrada.Els resultatsobtingutspel

campdin�amicpresentengranconcordanc¸a ambelsexperimentalsdisponiblesa la

bibliogra�a i segueixenel patŕo dela zonad'autosimilitud.S'haanalitzatel sistema

reactiusotaaquestescondicions,analitzantl'evolució dela conversío a lesregions

der�egimdetransicío i turbulent. S'hademostratqueel grannombred'estructures

existentsala regió turbulentadelcampinstantanifacilitalabarrejaentrelesesp�ecies

qú�miquesaugmentantla conversío delsreactius.
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4.4 Evolució temporaldel per�l de velocitatpel �ux de Couettea Re

5000 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

4.5 Per�ls de les componentsde la velocitat horizontal(u) i vertical

(v) en les l�́niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat

bidimensionala Re1000persimulacionsamb41x41nodes. . . . . 45

vii



4.6 Per�ls de les componentsde la velocitat horizontal(u) i vertical

(v) en les l�́niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat

bidimensionalaRe1000persimulacionsamb81x81nodes. . . . . 45

4.7 Per�ls de les componentsde la velocitat horizontal(u) i vertical

(v) en les l�́niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat

bidimensionalaRe3200persimulacionsamb41x41nodes. . . . . 46

4.8 Per�ls de les componentsde la velocitat horizontal(u) i vertical

(v) en les l�́niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat

bidimensionalaRe3200persimulacionsamb81x81nodes. . . . . 46

4.9 Esquemadela cavitat lid-driventridimensional . . . . . . . . . . . 47

4.10 Per�ls delescomponentsdela velocitathorizontal(u) i vertical(v)

en les l�́niesvertical(y) i horizontal(x) del centredel pla z � H
�

2

a la cavitat tridimensionalaRe1000.Simulacío amb613 nodes. . . 48

4.11 Campdevelocitatsu-v al pla z � H
�

2 perla cavitat tridimensional

aRe1000.Simulacío amb613 nodes. . . . . . . . . . . . . . . . . 48

4.12 Campdevelocitatsu-w al play � H
�

2 perla cavitat tridimensional

aRe1000.Simulacío amb613 nodes. . . . . . . . . . . . . . . . . 49

4.13 Campdevelocitatsv-w al plax � H
�

2 perla cavitat tridimensional

aRe1000.Simulacío amb613 nodes. . . . . . . . . . . . . . . . . 49

4.14 Contornsdevorticitat peldoll pla sensepertorbacío aRe7000 . . . 52

4.15 M �oduldela velocitatmitjanapeldoll plasensepertorbacío aRe7000 52

4.16 Per�ls de la componentu dela velocitatmitjanapel doll pla sense

pertorbacío aRe7000. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53

4.17 Per�ls de la componentv dela velocitatmitjanapel doll pla sense

pertorbacío aRe7000. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53

4.18 Contornsdevorticitatpeldoll plasensepertorbacío per�o ambsoroll

aRe7000 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

4.19 M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla sensepertorbacío per�o

ambsoroll aRe7000 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

4.20 Per�ls de la componentu dela velocitatmitjanapel doll pla sense

pertorbacío per�o ambsoroll aRe7000 . . . . . . . . . . . . . . . . 55

4.21 Per�ls de la componentv dela velocitatmitjanapel doll pla sense

pertorbacío per�o ambsoroll aRe7000 . . . . . . . . . . . . . . . . 55

4.22 Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacíosinusö�dalsim�etrica
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sö�dal alternadaaSt=1.0aRe7000 . . . . . . . . . . . . . . . . . 66

4.38 Per�ls de la componentu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
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sinusö�dal alternadaambSt=0.5aRe7000. . . . . . . . . . . . . . 81

4.65 Concentracionsinstant�aniesdel productedela reaccío qú�micaper
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4.69 Conversíodel'esp�ecieqú�micaA al llarg deldoll aSc=0.5.Disseny

factorial1. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 87
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4.83 Decä�mentdela velocitatmitja del doll . . . . . . . . . . . . . . . 101

4.84 Componentu dela velocitatmitjana . . . . . . . . . . . . . . . . . 101

4.85 Componentv dela velocitatmitjana . . . . . . . . . . . . . . . . . 102

4.86 Desviacío est�andarddela componentu dela velocitat . . . . . . . . 103

4.87 Desviacío est�andarddela componentv dela velocitat . . . . . . . . 104

4.88 Desviacío est�andarddela componentw dela velocitat . . . . . . . 104

4.89 TensordeReynoldsuv . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105

4.90 Viscositatturbulentainstant�ania al pla z=2H normalitzadaper la

viscositatcinem�atica . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105

4.91 Campinstantanidepressionsal pla z/H=2a t=400. . . . . . . . . . 106

4.92 Per�ls detemperaturamitjana . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 108
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Caṕ�tol 1

Intr oducció

Els dolls planssón �uxos resultantsde la interaccío de duescapesde barreja

sim�etriques,paral� lelesi dediferentsignedevorticitat. Aquestapropietatelscarac-

teritzai elsdiferenciadinsdelsdiferents�uxos onapareixenlescapesdebarreja.

Es tractad'un �ux de gran inter�espr�actic ja quees trobaa unagranvarietat

d'aplicacionsindustrialscom podensercombustions,propulsionsa reaccío o �u-

xos mediambientals.Entendrela din�amicad'aquest�ux ésnecessariper intentar

controlarelsfen�omensdetransportques'hi produeixenenaquestesaplicacions.

La zonad'autosimilituddel doll pla desenvolupadaaigüesavall ésdegranin-

ter�es pel r�egim turbulent que presentael �ux. No obstant,l'organitzacío de les

gransestructuresa l'inici del doll pla i el seuimpactea l'evolució i barrejatamb́e

ésimportantperlessevesaplicacionsdirectes.La mesclademat�eriaencombustió

o la generacío desoroll enpropulsío estandirectamentin�uenciadesperl'evolució

del doll propdel'entrada.

Amb aquesttreballesvol analitzarla interaccío entrelesestructuresdel camp

din�amic d'un doll pla reactiui el transportde les esp�eciesqú�miquesqueformen

partdel sistema.Aquestaan�alisi proporcionar�a informacío primordialdecomaug-

mentar/disminuirla formacío deproductesqú�micsmitjançantel controldeleses-

tructurescoherentsdel �ux.

Perportaratermeaquestestudis'hadesenvolupatuncodidesimulacío decom-

putacío paral� lelaper�uxos 2D i 3D, escritenFortran90 i sotala interf́�cie d'envi-

amentdemissatgesentreprocessadorsMPI.

1
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1.1 Revisió bibliogr �a�ca

Perla sevaimport�anciaal campdel'enginyeria,elsdollshanestatsemprecentre

d'estudi i an�alisi. Malgrat quenormalmentels estudishanestati continuenprin-

cipalmentcentratsen dolls circulars[1–11], els avenços tecnol�ogicsi la pot�encia

computacionalhanperm�esorientarelstreballscapa nouscampscomsón elsdolls

queimpactencontraunaparet[12–14], dollsambseccionsd'entradaquadrades,tri-

angularso rectangulars[5,15–20]o dolls amb�ux lateral[21,22]. Entretot aquest

ventalldecon�guracionsalternativesal doll circularestrobenelsdolls plans,font

d'estudid'aquesttreball.

1.1.1 Estudisexperimentalsde dolls plans

Al llarg delsanys, s'hanrealitzatdiferentstreballsper estudiarels dolls plans

mitjançantt�ecniquesexperimentals.Un delsprimersvaserel d'Albertsonetal. [23]

que es concentrava en mesurarels per�ls de velocitatsmitjanesen dolls plansi

circulars.

Amb la introduccío de la t�ecnicad'anemometriade �l calent,van apar�eixer

algunstreballson esvan calcularles quantitatsestad́�stiquesrelacionadesambel

campmitj �a i ambelscamps�uctuants turbulents. Miller i Comings[24] vanme-

surarel campmitj �a de velocitat i pressío, a mésdelstensorsde Reynoldsper als

primersquarantadi�ametresaigüesavall. Altrestreballsposteriors,comelsdeBrad-

bury [25], Heskestad[26] i Gutmark i Wygnanski[27], van utilitzar la mateixa

t�ecnicaper mesurarels per�ls mitjans i de tensorde Reynoldsa la regió d'auto-

similitud del doll pla. Amb aquestsexperimentsesva demostrarquel'evolució de

lesvelocitats�uctuants, l'ampladadel doll i el decä�mentde la velocitatal centre

estavenfortamentafectatsperlescondicionsd'entradadel doll.

Més recentment,utilitzant la t�ecnicad'anemometriade raig l �aserper efecte

Doppler, Ramapriani Chandrasekhara[28] vancalculardenoulesdadesestad́�stiques

dela regió desenvolupada.

Bradbury i Riley [29], Everitt i Robins[30] i posteriormentLaRueet al. [31]

vandemostrarambelsseusexperimentsquela pres�enciad'unavelocitatde�ux co-

correntaltapotalentirel desenvolupamentdeldoll capa la zonad'auto-similitud.

Altres treballsesvancentrarenl'estudi delsefectesprodü�ts per l'empentai la

transfer�enciad'energiaendollsplansperlessevesaplicacionsdirectesenfumeresa
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altestemperatureso endesc�arreguesd'aiguaderefrigeracío delsciclesdebescanvi

decalorenplantesenerg�etiques.Bashiri Uberoi[32], Kotsovinos[33] i Kotsovinos

i List [34] vanestudiaraquestsefectesendolls plansaltamentcalents,mentresque

Jenkinsi Goldschmidt[35], Davies,Keffer i Baines[36] vanestudiarla mesclaa

temperaturesmésmoderades.

En general,els primerstreballssobrejets plansesconcentrarenen l'estudi de

lesquantitatsestad́�stiquesdel campdin�amic. No obstant,lesmesuresde lescor-

relacionsals dolls van augmentarl'interés pels movimentsde les gransescales.

Les mesuresde les correlacionslateralsde Goldschmidti Bradshaw [37] mostra-

renunaquasi-periodicitatenel temps,mentresqueelscoe�cientsd'autocorrelacío

Gutmarki Wygnanski[27] i Everitt i Robins[30] perla velocitatlongitudinalmos-

traven valorsnegatiusper provesa diferentsdist�ancies.Aquestsresultatsvan ser

interpretatscomindicadorsdel movimentondulatoridelesgransescalesa la regió

d'auto-similitud.

A treballsposteriorsdeCervantesi Goldschmidt[38] esva observarquel'apa-

rent freqü�enciad'ondulacío coincidiaambla freqü�enciade lesgransescales.Uti-

litzant mesuresdecorrelacío, Oler i Goldschmidt[39] suggerirenqueaquesteses-

tructureserenv�ortex bidimensionalsi asim�etricsdel tipus estelade von Kármán.

Utilitzant simulacionsnum�eriquesvanpoderreproduirlescorrelacionsobservades.

AltresestudiscomelsdeMumford[40], Oler i Goldschmidt[39], Antoniaetal [41]

i Goldschmidt,Moallemi i Oler [42] hancon�rmat aquestaestructuradel �ux.

Els treballsdeSato[43] i Rockwell i Niccolls [44] i elsposteriorsd'Antonia et

al [41] i ThomasandGoldschmidt[45] hanmostratque,propdela sortidad'un doll

ambun per�l pla (top-hat), les estructurespredominantssón sim�etriques.Aquest

comportaments'observa amb més claredata l'inici dels dolls plans. Antonia et

al [41] vancomprovarquela transicío capa la turbul�encias'inicia a la regió on les

duescapesdebarrejaconvergeixeni interaccionenentreelles. En aquestaregió el

per�l develocitatmitjanaevolucionadesd'un per�l relativamentplacapaunper�l

parab�olic. Sato[43] i Rockwell i Niccolls [44] van demostrarqueles estructures

asim�etriquesal doll són caracteŕ�stiquesd'un per�l de velocitatmitj �a curvat. Per

aix�o, els dolls queevolucionendesde l'entradaambun per�l curvat mostrenun

modeasim�etrica la regió inicial.

ThomasandGoldschmidt[45,46] van estudiarel creixementde les granses-

tructuresenles regionsinicials pera dolls plansturbulents.Van identi�car modes

sim�etricsi antisim�etricsal camppropera la sortidai suggerirenqueelsmodesan-
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tisim�etricserendegutsal forçamentquelesestructuresprodü�ensobrelescapesde

barrejapassatel puntdeconverg�encia.Thomasi Chu[47] vananalitzarl'evolució

del camppropera la sortidaimposantun petit forçamentaćusticper tal d'organit-

zar les inestabilitatsinicials i aix́� facilitar l'estudi. De manerasimilar, Peacocket

al. [48] vanrealitzarunsexperimentsdedollsforçatsmitjançantvibradorsmec�anics

depetitamidasituatsa la sortidadel doll.

Molts delstreballsexperimentalsdedolls planss'hanconcentraten l'evolució

desde la regió dominadaper lescapesdebarrejacapa la regió on el doll éscom-

pletamentdesenvolupato en les caracteŕ�stiquesde les gransestructureslluny de

l'entrada.No obstant,hi haalgunesexcepcions.Lemieuxi Oosthuizen[49] i Na-

meri Ötügen[50] estudiarenelsefectesdelnúmerodeReynoldsala zonainicial del

doll i Huangi Hsiao[51] vananalitzarmitjançantanemometriade�ls calentsla in-

�u �enciadepertorbacionsarti�cials a l'entradadel doll sobreelsper�ls develocitat

mitjana.

En elsdarrersanys,s'hanrealitzatdiferentsestudisdereconeixementd'estruc-

turesperdescomposició ortogonalaplicatsa dolls. Perexemple,Faghani,Sévrain

i Boisson[52] estudiarenun doll forçat a Reynolds5600mentresqueGordeyev i

Thomas[53,54] analitzarenlesestructurescoherentsal jet pla turbulenta un Rey-

nolds28000.

1.1.2 Estudisnum�erics dedolls plans

En comparacío ambelsestudisexperimentals,a la bibliogra�a s'hi trobenmolt

pocsestudisnum�erics de dolls plans. En un primer treball, Oler and Goldsch-

midt [39] vancomprovar l'estructurad'esteladevon Karmansimulantun doll bi-

dimensionalcompletamentdesenvolupatcom unaestelade v�ortexs creixentsamb

unasuperposicío dev�ortexsdeRankine.El creixementaigüesavall vaser�xat per

complir l'auto-similitud observadaalsexperiments.

Comte,Lesieur, Larochei Normand[55] realitzarensimulacionstemporalsde

la regió desenvolupadaperun doll bidimensionalseguint l'equacío deBickley per

alsdolls. Persimulacionsinicialitzadesambunapertorbacío desoroll blancesva

trobarun deixantvon Karmanmostrantacoblamententrev�ortexs demateixsigne.

Noobstant,quanel �ux inicial conteniaunapertorbacíosinusö�dalenladireccíodel

�ux, el deixantvonKarmanesformavaper�o desapareixial'acoblamentdev�ortexs.

Dai, Kobayashii Taniguchi[56] realitzarenlesprimeressimulacionsde l'evo-
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lució de dolls planssubs�onics. Van realitzarsimulacionsLES amb el model de

turbul�enciadeSmagorinsky. Obtenirenbonsresultatspelsper�ls mitjans,per�o les

intensitatsdeturbul�enciaeranun 40%mésgransquelesobtingudesexperimental-

ment. De la mateixamanera,Weinberger, Rewertsi Janicka[57] van obteniruns

valors15% alts per les �uctuacions a la seva simulacío d'un doll pla turbulent i

incompressibleutilitzant tamb́eel modelSmagorinsky.

En un altretreball,Reicherti Biringen[58] vananalitzarelsefectesdela com-

pressibilitatenl'evolució espaialdedolls bidimensionalsambunavelocitatdeco-

�ux alta. Van demostrarunareduccío en el creixementdel doll i en la velocitat

transversalquanel númerodeMachaugmentava.

Bastin,Lafon i Candel[59] estudiarenel soroll em�espel doll pla turbulentper

demostrarquegranpart d'aquestsoroll ésprodü�t per les gransescalesdel �ux.

Seguint la mateixal�́nia,Cervĩnoetal [60] vananalitzarla interaccío d'un doll amb

unapertorbacío aćusticasituadaadiferentspuntsdel domini.

Peraltra banda,Lo, Voke i Rockliff [61] simularenel doll pla a númerosde

Reynoldsbaixosperidenti�car estructurescoherentsenel �ux tridimensional.

Realitzantsimulacionsnum�eriquesdirectes(DNS),Silva i Métais[62] estudia-

renla in�u �enciadelesestructuresprincipalsdeldoll pla turbulentsobrel'escalade

la xarxai la subxarxa.Akhavanet al. [63] tamb́e vanestudiarles interaccionsa la

regió desubescalaanalitzantla transfer�enciad'energia.

Tamb́e destaquenelsdiferentstreballsdeLe Ribault,Sarkari Stanley [64–68]

ambsimulacionsdedollsbidimensionalsperi�odicsi tridimensionalsturbulents.Van

compararl'e�c �aciad'algunsmodelsdesimulacío degransescalesambresultatsde

simulacío directa. Tamb́e emprarenel codi desenvolupatper analitzarel transport

d'un escalarpassiuenun doll pla turbulent.

Enelsúltimsanys,s'hanrealitzataltresestudisnum�ericssobredollsplansper�o

en con�guracionsalternatives. Aix �́, per exemple,estrobenels treballsde Nasri

Lai [69,70] sobrela interaccío dedosdolls plansproperso elsestudisdeScibilia i

Lain [71] sobreun doll pla parietal.

1.2 Objectius

Malgratqueenelsúltims anys hanaparegut diferentstreballssobredolls plans

queaportenmolta informacío sobreaquestacon�guració, encaraexisteixengrans



6 CAPÍTOL 1. INTRODUCCIÓ

buitsdeconeixemental respecte.Segonsla recercabibliogr�a�ca portadaaterme,no

existeixcapinvestigacíonum�ericao experimentalrealitzadasobresistemesreactius

endolls plans.Ésperaquestmotiu queambaquesttreballespret�enomplir aquest

buit del coneixementestudiantla in�u �enciade les estructurescoherentsdel �ux

sobreunsistemareactiuA � B � P.

Tal i coms'ha comprovat enestudisanteriors,el campdin�amicest�a fortament

in�uenciat perlescondicionsa l'entradadeldoll. Amb aquesttreballesdemostrar�a

queel controldepertorbacionsaplicadesa l'entradadel doll pla pot determinarel

desenvolupamenti lesestructurescoherentsdel �ux. A més,aquestesinestabilitats

arti�cials podengovernarindirectamentel sistemareactiuaugmentanto disminuint

el consumi la produccío delesesp�eciesqú�miquesaigüesavall segonselsresultats

desitjats.

Perportara termeaquestobjectiu,s'ha desenvolupatun noucodi decomputa-

ció paral� lela en Fortran90 sotal'entorn MPI d'intercanvi de missatgeentrepro-

cessadorsprenentcom a baseel codi 3DINAMICS [72]. El nou codi soluciona

num�ericamentlesequacionsdetransportdequantitatdemoviment,d'energia i de

mat�eriaambreaccío discretitzadessobrevolumsde controlsen dominis2D i 3D.

Al programacomputacionals'ha incorporatla t�ecnicadesimulacío degransesca-

les ambel modelSmagorinsky per analitzar�uxos turbulentssensela necessitat

de solucionartotesles escalesdel �ux. Amb aquestprocediment,l'efecte de les

petitesescalesper sotade la mida de la xarxacomputacionalquedamodelitzati

nomésesresolenlesescalesresponsablesdel transportdequantitatde moviment,

energia i mat�eria. La t�ecnicadeparal� lelització empradapermetexecutarlessimu-

lacionsensistemesmultiprocessadorsrepartintelsc�alculsentrediferentsm�aquines

i recopilantelsresultatsa la seva�nalització.

Amb aquestcodi s'ha realitzatun primeran�alisi del sistemadin�amicd'un doll

pla d�ebil bidimensionali els efectesqueles pertorbacionsa l'entradaprodueixen

correntavall sobreel campdevelocitatsi pressío. L'exist�enciad'unavelocitatalta

al �ux co-correntpermetcentrarl'estudienlazonainicial d'inestabilitzacíodeldoll.

S'ha analitzatels efectesqueles estructures,controladesper la freqü�enciai tipus

de pertorbacío, produeixen sobreel campde concentracionsdel sistemareactiu.

Finalments'ha determinatquinescondicionsoptimitzenla reaccío augmentantla

conversío i quinesalenteixenla formacío delproducte.

Tamb́e s'ha analitzatun doll pla tridimensional,fort i turbulent ambtransport

demat�eriai reaccío, comparantlesdadesestad́�stiquesdel campdin�amica la regió
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d'autosimilitudambdadesexperimentalsde la bibliogra�a. En aquestcasla velo-

citat del �ux co-corrent́esbaixai s'obté unaregió turbulentapropdel'entradadel

doll. Els resultatsmostrenl'efecte de l'evolució del campdin�amic capa la zona

turbulentasobreel sistemareactiu.A la regió turbulentala mesclade lesesp�ecies

qú�miquesmillora considerablementja quela difussío turbulentaactuacoma me-

canismedebarrejai transport.Aquestamillora enla mesclaaugmentala conversío

dela reaccío.



8



Caṕ�tol 2

Fonaments

2.1 An �alisi te�orica

Lesequacionsquegovernenel �ux viscósd'un �uid enr�egimlaminari turbulent

ambtransfer�enciadecalori reaccío són: l'equacío decontinü�tat i lesequacionsde

transportdequantitatdemoviment,energiai mat�eria.Enaquestapartatespresenten

aquestesequacionsi un seguit d'hip �otesisquedescriuranles caracteŕ�stiquesdel

problemaf�́sic queensinteressa.

2.1.1 Hip �otesis

Se suposarancertesun seguit d'aproximacionssobreles caracteŕ�stiquesdel

�uid, del �ux i del sistema.

� El �ux ésnewtoni�a, ésa dir, l'esforç de tall ésproporcionala la deformacío

del �uid.

� La densitatesconsideraconstant(condicío de�ux incompressible).

� Capforçaexterioractuasobreel sistema.

� La variacío detemperaturano afectaal campdin�amic.

� La dissipacío d'energia viscosaesconsideranegligible.

� L'entalpiadereaccío ésmenyspreable.

� El coe�cientdedifusivitat detoteslesesp�eciesqú�miquespresentsal sistema

esconsideraconstant.

9
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2.1.2 Equacionsde transport

Sotaaquesteship�otesisesmentades,lesequacionsencoordenadescartesianesi

notacío tensorialesredueixena lessegüentsexpressions.

Equació decontinu�̈tat

Aquestaequacío expressala conservacío demat�eria.

¶� i

¶� i

� 0 (2.1)

Equació de transport de quantitat demoviment

Tamb́econegudacomaequacío deNavier-Stokes,

¶� i

¶�

�

¶� j � i

¶� j

�
	

1
r

¶�

¶� i
� n

¶t i j

¶� i
(2.2)

on el tensoresforçt i j vedonatper

t i j
�
�

¶� i

¶� j
�

¶� j

¶� i

	

2
3

¶� i

¶� i

�

(2.3)

aquestaequacío expressala conservacío dequantitatdemoviment. Els quatresu-

mandsquela formenrepresentenrespectivamentl'evolució temporal,el transport

perconveccío, el termedepressío i lesforcesviscosesactuantsobreel �uid.

Equació de transport d'energia

L'expressío perla conservacío d'energia espot presentarenfunció devariables

com l'energia interna, la pressío, etc. En aquesttreball s'escriuen funció de la

temperatura.

¶�

¶�

�

¶� j �

¶� j

� a
¶2

�

¶�

2
j

(2.4)

Sotaleship�otesisesmentades,l'equacío coincideixambl'expressío detransport

d'un escalarpassiu.

S'observa que, malgratestarimplementantun �ux amb transportd'energia,

s'est�a menyspreantles forcesd'empentaja ques'assumeixqueels termesconvec-



2.1. AN �ALISI TE �ORICA 11

tius tenenmolta més import�anciaqueels termesd'empenta.Aquestahip�otesi és

assumiblequanel númeroadimensionaldeRichardsonconsiderat(Gr
�

Re2) ésmolt

méspetit que1.

Equació de transport de mat�eria

L'evolució delesesp�eciesqú�miquespresentsal sistemas'expressacom

¶� i

¶�

�

¶� j � i

¶� j

� D
¶2

� i

¶�

2
j

� RC (2.5)

on RC ésel termede reaccío. En aquesttreball s'estudiaunareaccío qú�mica ir-

reversibledesegonordredel tipus � 1 ��� 2
kC

	

��� 3. En aquestareaccío deś�ntesies

combinenlesmol � l �eculesdeduesesp�eciesqú�miques� 1 i � 2 performarunproducte

� 3.

Introdü�nt l'expressío del'equacío qú�micadelsistema,espotreescriurel'equa-

ció (2.5):
¶� i

¶�

�

¶� j � i

¶� j

� D
¶2

� i

¶�

2
j

�

kC � 1 � 2 (2.6)

El signede l' últim terme(kC � 1 � 2) ésnegatiupelsreactiusdela reaccío, C1 i C2, i

éspositiuperal producte,C3.

En l'estudi queaqú� espresenta,tamb́e s'assumeixquekC éscontant,ésa dir,

quela constantcin�eticaésindependentdela temperatura.

2.1.3 Adimensionamentde lesequacions

Pertal degeneralitzarelsresultatsobtinguts,s'hanescalatlesvariablesenfun-

ció delessevesmagnitudscaracteŕ�stiques,obtenintlesequacionsanteriorsexpres-

sadesambvariablesadimensionals.

Considerantles escalesde refer�encia l0 i u0 per la longitud i la velocitat, es

podende�nir les escalesde tempsi pressío: t0 � l0
�

u0 i P0
� r u2

0. Dividint pel

valorrefer�enciaobtenimunesnovesvariablesadimensionalitzades:ui
�

� i
�

u0, xi
�

� i
�

x0, t �

�

�

t0 i P �

�

�

P0.

L'equacío decontinü�tat i lesequacionsdeNavier-Stokesenfunció d'aquestes

variabless'expressencom

¶ui

¶xi

� 0 (2.7)
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¶ui

¶t
�

¶u jui

¶x j

�

¶P
¶xi

�

1
Re

¶t i j

¶xi
(2.8)

onReésel númeroadimensionaldeReynolds(Re � u0l0
�

n) queexpressala relacío

entrelesforcesinercialsi lesviscoses.

Espot operaran�alogamentpera la temperatura.Enaquestcas,per�o, s'adimen-

sionalitzaen funció de la temperaturam�axima � max i la temperaturam�́nima � min

aconseguintquela novavariableprenguivalorsentre0 i 1:

T �

�

	

� min

� max
	

� min

La novaequacío detransportd'energia

¶T
¶t

�

¶u jT
¶x j

�

1
RePr

¶2T
¶x2

j
(2.9)

deṕendelnúmerodeReynoldsi delnúmerodePrandtl,querelacionaelscoe�cients

dedifusivitat dela quantitatdemovimentambla difussío t�ermica.

Pr �

n
a

Per les esp�eciesqú�miquesel proćes éssimilar. Prenentunaconcentracío de

refer�enciaC0 comunapertotalesesp�ecies,s'introdueixla variableadimensionalit-

zadaCi
�

� i
�

C0.
¶Ci

¶t
�

¶u jCi

¶x j

�

1
ReSc

¶2Ci

¶x2
j

�

DaC1C2 (2.10)

El númerode Schmidt,Sc, an�aleg al númerode Prandtl,expressala raó entre

lesdifussivitatsdequantitatdemovimenti mat�eria.

Sc �

n
D

Da, el númerodeDamk̈ohler, ésel quociententreels tempsdeconsum-producció

perreaccío qú�micai el tempscaracteŕ�stic detransportperconveccío.

Da �

kcC0l0
u0

QuanDa � 1 la reaccío espotconsiderarlenta,ja quelesconcentracionsdeles
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esp�eciesqú�miquesestangovernadesprincipalmentpel campdin�amic. En aquest

cas,elsreactiusesconsiderenbenbarrejatsa nivell molecularon la reaccío té lloc.

Contr�ariament,quanDa � 1, el tempscaracteŕ�stic dela reaccío ésmolt mésgran

queel convectiui anivell molecularlesesp�eciesestansegregades.

2.1.4 Simulació degrans escales

En simulacío num�ericadirecta(DNS), lesequacions(2.7), (2.8), (2.9) i (2.10)

per �uxos turbulentsno requereixen de capmodeladdicional,ja queescalculen

totesles escalesde moviment afegint prou puntsde c�alcul. Quanles equacions

esresolennum�ericamentpera númerosdeReynoldsalts, lessimulacionssón més

costosesa causadels alts recursoscomputacionalsrequerits. Tal i com explica

Piomelli [73], perrealitzarunasimulacío num�ericadirectatridimensionald'un �ux

turbulent resolenttotesles escalesel nombrede puntsnecessariśesde l'ordre de

Re9� 4. Aix �́ per exemple,per un númerode Reynoldsde 104, caldrien109 punts

de c�alcul, un valor inviable per als ordinadorsd'avui en dia tant pelsrequisitsde

mem�oriacompel tempsdecomputacío.

Existeixendiferentsopcionsper obtenirsolucionsnum�eriquesacuradesen un

tempsde computacío raonable,com podenserels m�etodesRANS. No obstant,la

solucío mésestesaenelsúltimsanys ésla simulacío degransescaleso LargeEddy

Simulation(LES). Amb aquestat�ecnicanomésesresoldirectamentla contribució

de lesgransestructures,lesquecontenenl'energia, mentresqueelsefectesde les

petitesescalesde turbul�enciaes modelitzen. Els principalsavantatgesd'aquesta

t�ecnicasón la reduccío de l'esforç computacionalmantenintla precissío del DNS

a les escalesresoltes.La simulacío de gransescalesesbasaen queaquestessón

mésdependentsdelproblemai estandeterminadesperla geometriai lescondicions

del contorndel �ux estudiat.En canvi, les petitesescales,responsablesde la dis-

sipacío d'energia, són menys dependentsde la con�guració i tendeixena sermés

isotr�opiquesi, pertant,mésuniversalsi modelitzables.

Filtratge de lesequacions

Perobtenirlesequacionsperlesgransescales,LESesbasaenl'operacío �ltrat-

ge.Unavariable�ltrada f̄ , aquellaqueesresoli quepertany a lesgransescales,es

de�nir �a com
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f̄ ���

D
f ��� x

�

G ��� x �

�x�

�

d �x� (2.11)

on D és el domini de �ltrat i G és la funció �ltre. La funció G determinar�a la

grand�ariai l'estructuradelespetitesescales.A la bibliogra�a esproposendiferents

funcions�ltre: gaussiana,fourier, etc. En aquesttreball s'utilitza el �ltratge més

comú encoordenadescartesianes:la funció quadrada

G ��� x
�

���

1
�

D si �

�x �! D
�

2

0 altrament
(2.12)

ambDigual a la midadelescel� lesdec�alcul.

Aplicantel �ltre a lesequacionsdegovern,s'obté

¶ui

¶xi

� 0 (2.13)

¶ui

¶t
�

¶u jui

¶x j

�"	

¶P
¶xi

�

1
Re

¶2ui

¶x j¶x j
�

¶Vi j

¶x j
(2.14)

¶T
¶t

�

¶u jT
¶x j

�

1
RePr

¶2T
¶x2

j
�

¶HT
j

¶x j
(2.15)

¶Ci

¶t
�

¶u jCi

¶x j

�

1
ReSc

¶2Ci

¶x2
j

�

DaC1C2 �

¶HC
j

¶x j
(2.16)

Termesdesubescala

Durantel proćesde �ltratge, apareixennoustermesa lesequacionsqueintro-

dueixenla in�u �enciadela subescala:el tensoresforçdesubescala

Vi j
� uiu j

	 uiu j (2.17)

i els�uxos detemperaturai mat�eria

HT
j

� u jT 	 u jT (2.18)

HC
j

� u jC 	 u jC (2.19)
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Tal i comespot observar, aqueststermesnoespodencalcularexpl�́citament,ja

quenodepeneńunicamentdelesvariablescalculades,ui , T , P i Ci . Aix �́ doncs,cal

modelitzar-los i expressar-losenfunció delsvalorsconeguts.

El tensoresforçdesubescala(subgridscale- SGS)esmodelitzasovint enfun-

ció d'una viscositatde subescalanSGS o, en el casadimensional,un Reynoldsde

subescalaapropiat.Vi j s'espressacom

Vi j
	

di j

3
Vkk

�
	 2
1

ReSGS
Si j (2.20)

on di j ésla deltadeKronecker i el termeSi j és

Si j
�

1
2

�

¶ui

¶x j
�

¶u j

¶xi

�

(2.21)

En aquesttreball esmodelitzael tensorde Reynoldsper subescalamitjançant

l'aproximacío de Smagorinsky [74]. Aquestmodelesbasaen la hip�otesiqueles

escalespetitesdemovimenttenenassociadesunaescalatemporalinferior ala deles

gransescalesdel �ux, lesquetransportenl'energia. Pertant,suposaques'ajusten

mésr�apidamentalespertorbacionsi assoleixenl'equilibri gaireb́einstant�aneament.

Matem�aticament,aquestahip�otesiesrepresentaperla igualtat

1
ReSGS

�
� CsD
� 2

� S� (2.22)

on � S�

�$# 2SlmSlm.

El coe�cient constantdel model,CS, conegut coma constantdeSmagorinsky,

deṕendelsistemaestudiat.A la bibliogra�a espodentrobardiferentsvalorspropo-

sats.Als c�alculsrealitzatsenaquesttreball,s'ha empratCS
� 0 % 13, quecorrespon

al valor mitj �a obtingutperVreman[75] ambel modelSmagorinsky din�amicpera

unacapadebarreja.

Els �uxos desubescaladetemperaturai mat�eriaespodenmodelitzarapartirde

la viscositatdesubescalautilitzantun modelsimilaral ques'utilitza pel tensorVi j .

HT
j

� u jT 	 u jT �

1
ReSGSPrSGS

¶T
¶x j

(2.23)
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HC
j

� ujCi
	 u jCi

�

1
ReSGSScSGS

¶Ci

¶x j
(2.24)

ElsvalorsPrSGS i ScSGScorresponenalsnúmerosdePrandtli Schmidtd'escala

petita.Estudisrealitzatsenelsúltims anys [76–78]demostrenqueperunacapade

barreja,el valordePrSGSesmant́epr�acticamentconstantal llarg del tempsi l'espai.

D'aqueststreballsesdespŕenqueperunPrandtllaminarde0.71el valordelPrandtl

desubescaláes0.4.

Per al valor del Schmidt turbulent, la bibliogra�a és més escasa.En aquest

treball, s'utilitza el mateix valor que per PrSGS ja que els efectesde la difussío

molecularturbulentaquanel sistemareactiu és lent són similars al casamb un

escalarpassiuo ambla temperatura.

A l'equacío de transportde mat�eria, tamb́e hi apareixun segon termeafectat

pel proćesde �ltratge: el termereactiu. Aquesttermeespot descomposarenpart

resoltai partdesubescalaobtenint

Da C1C2
� Da C1C2 � Da C&1C&2 (2.25)

Totesduesexpressionsesrelacionenenel par�ametreintensitatdesegregacío de

subescalaISGS:

ISGS
�

C
&1C&2

C1C2
(2.26)

Aquestpar�ametreISGS, quociententrela covari�anciade les �uctuacionsde les

concentracionsi el productedelesconcentracionsmitjanes,potprendrevalorsdins

l'interval [-1,0]. QuanISGS
� 0, la mesclaés homog�enia, és a dir, les esp�ecies

C1 i C2 es trobentotalmentbarrejadesa escalamolecular. En aquestasituacío,

les �uctuacionsal campdin�amicno tenencapefecteen la velocitatde la reaccío.

El cascontrari, quanISGS
�'	 1, es pot tenir mesclaperfectamacrosc�opicament

per�o a escalamolecularles esp�eciesqú�miquesestansegregadesi esfa necessari

modelitzarl'evolució C
&1C&2 a l'equacío de transportde mat�eria [79]. A l' última

d�ecadas'han realitzatdiferentsestudissobreel comportamentde la intensitatde

segregacío demostrantla seva forta depend�enciarespecteel númerode Reynolds,

deSchmidti Damk̈ohler[2,80–82]

Les reaccionsconsideradesen aquesttreball són relativamentlentesi per tant

sesuposaquela difusió turbulentaté su�cient tempspermesclarperfectamentels

reactiusabansquela reaccío qú�micatingui unvalorsigni�catiu. D'aquestamanera
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sesuposaquela intensitatdesegregacío ésnul � la i que

DaC1C2
� Da C1C2
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2.2 M �etodesnum�erics

Lesequacionsdiferencialsquedescriuenel transportdequantitatdemoviment,

energia i mat�eriatenensolucionsanaĺ�tiquesencasosmolt concretsi percondicions

decontornmolt limitades.La modelitzacíodedollsenr�egimturbulenti ambreaccío

qú�micanomésespodenresoldrenum�ericament.El procedimentempratesbasaen

la transformacío del domini f�́sic continua un espaicomputacionaldiscret,on es

resolenlesequacionsalgebr�aiquesresultantsdela discretitzacío espai-temporalde

lesequacionsdetransport.

2.2.1 Discretització

El pasde l'espai continual discretno ésúnic ja queespot realitzarambdife-

rentsm�etodes:difer�encies�nites, elements�nits, etc.Enaquesttreballs'utilitza la

formulacío pervolumsdecontrol. Aquestat�ecnicaconsisteixendividir el domini

computacionalendiferentsvolumselementalsqueno sesolapeni quecontenenun

únic punt de xarxa computacional.En cadascund'aquestsvolums elementalsel

valor de lesvariablesesconsideraconstant.Les �gures 2.1, 2.2 i 2.3 mostrenels

volumsdecontrolunidimensional,bidimensionalsi tridimensionals.

El principalavantatged'aquestat�ecnicaésquela solucío compleixelsbalanços

dequantitatdemoviment,energia i mat�eriasobrequalsevol volumdecontrolinde-

pendentmentdela xarxai del númerodepunts.Coma conseq̈u�encia,la solucío té

sentitf�́sic inclúsenxarxesmésgrolleres.

Per obtenir les equacionsdiscretitzades,s'integren les equacionsdiferencials

originals sobrecadavolum. Per il � lustrar el proćes, es pot prendreper exemple

l'equacío deconservacío d'unavariableF

¶F
¶t

�

¶uiF
¶xi

� SF �

¶
¶xi

� GF
¶F
¶xi

�

(2.27)

Es pot identi�car cadascundels sumandsd'aquestaequacío (llegint-los d'es-

querraadreta)coma: termetemporal,termeconvectiu,termefont i termedifussiu.

Integrantl'equacío sobreunvolumdecontrol ( s'obté

�)�*�,+

¶F
¶t

d (-�

�*�*�,+

¶uiF
¶xi

d (

�
�*�*�,+ SF d (-�

�.�*�,+

¶
¶xi

� GF
¶F
¶xi

�

d ( (2.28)

Aplicant el teoremadela diverg�encia,quetransformalesintegralsdevolumen
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EW

Figura2.1: Volumdecontrol1-dimensional

EW

N

S

Figura2.2: Volumdecontrol2-dimensional

integralsd' �area,i tenintencomptequeel termetemporali el font són constantsa

l'interior del volumdecontrol,s'obté l'expressío:

¶F
¶t

(-�

�*�0/ uiF d 1

� SF (-�

�*�0/ GF
¶F
¶xi

d 1 (2.29)

on lesintegralsd' �areaescalculena lesparetsdel volumdecontrol.

Sobrevolumsdecontroltridimensionalsl'expressío �nal dela discretitzacío és

F n2 1 	 F n

Dt
�

� u1F
�

E
	3� u1F

�

W

Dx
�

� u2F
�

N
	3� u2F

�

S

Dy
�

� u3F
�

F
	3� u3F

�

B

Dz
�

SF �

� GF
¶F
¶x

�

E
	3� GF

¶F
¶x

�

W

Dx
�

� GF
¶F
¶y

�

N
	3� GF

¶F
¶y

�

S

Dy
�

� GF
¶F
¶z

�

F
	3� GF

¶F
¶z

�

B

Dz
(2.30)
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N

S

EW

F

B

Figura2.3: Volumdecontrol3-dimensional

Arribat aquestpunt, cal escollir un esquemad'interpolacío per trobarel valor

dels termesconvectiusi difusius. Per la integracío temporalde les equacionsen

derivadesparcialsespodenescolliresquemesimpl�́cits on l'expressío ésfunció de

la variableal noupasdetempso esquemesexpl�́cits quenomésdepenendel valor

dela funció al pasdetempsanterior. En aquesttreballs'hanimplementatm�etodes

expl�́cits.

2.2.2 Xarxa computacional

Els sistemesestudiatsenaquesttreballpresentengradientsdevelocitat,tempe-

raturai concentracío molt gransendeterminadeszonesdel domini. Persolucionar

correctamentaquestsgradients,cal tenir un númerosu�cient depuntsenaquestes

regions.L' úsd'unaxarxauniformeprou�na, perobtenircorrectamentla solucío en

leszonescon�icti ves,éscomputacionalmentcarja ques'afegeixenpuntsdec�alcul

addicionalsa zoneson no hi calen. S'ha resoltaquestproblemautilitzant xarxes

ambregionsno uniformesqueconcentrenméspuntsen les regionson són neces-

saris.Pelcasdedolls plans,el gradientsmésgransestrobena la capadebarrejaa

ambd́oscostatsdel doll.

Pertal de calcularla posicío delsnodesen xarxesno uniformes,s'ha utilitzat

unaprogressío geom�etricaentreespaiatssuccessius,procurantmantenirla raó dela
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progressío dinsl'interval 4 1 � 1 % 25 perevitar lesinestabilitatsnum�eriquesquepresen-

tenlesxarxesmolt escarpades[72].

L' ús d'una única xarxa per a totes les variablespot crearalgunsproblemes.

Si lesvelocitatss'especi�quenal mateixpuntqueelsescalars(pressío, viscositat,

temperatura,concentracions,etc.) la in�u �enciade la pressío pot no representar-se

correctamenta les equacionsdiscretitzades.Aix �o pot comportarques'obtinguin

campsdepressionssensesentitf�́sic, tal i comdescriuPatankar[83].

Persolucionaraquestproblemáesrecomenablel' úsdexarxesdecalades.Aquest

tipusdexarxes,introdü�desper primercopper Harlow i Welch [84] enel m�etode

MAC, esconstrueixen situantles velocitatsals l�́mits delsvolumsde control dels

escalars.D'aquestamanera,sónnecess�ariesquatrexarxesdiferentsperresoldreles

equacionsdiferencials:unapelsescalarsi unapercadacomponentdela velocitat,

queestrobadesplac¸adamitja cel� la enla direccío corresponent.

Lesprincipalscaracteŕ�stiquesdelesxarxesdecaladessón:

� l'equacío decontinü�tat discretitzadaescalculaa partir de lesdifer�enciesde

componentsdela velocitatadjacents

� la difer�enciade pressío entredospuntsadjacentsesconverteix en la força

naturalquedirigeix la componentde la velocitat situadaentreaquestsdos

punts

� el �ux m�assica les paretsde les cel� les delsescalarsespot calcularsense

necessitatdecapinterpolacío perlesvelocitats.

2.2.3 Acoblamentvelocitat-pressío

Suposemquea tempst � tn coneixemelscampsdevelocitatVn i depressío Pn

i quevolemtrobarelsvalorsd'aquestscampsperal següentpasdetempst � tn2 1.

Linearitzantel termeconvectiu,l'equacío quecal resoldreés

Vn2 1 	 Vn

Dt
� div � VnVn2 1 �

� div �

1
Re

gradVn2 1 �

	 gradPn2 1 (2.31)

Per�o l'acoblamentdela velocitati pressío impossibilitala resolucío enunúnicpas,

ja quetenimduesinc�ognites,Vn2 1 i Pn2 1, i unaúnicaequacío.

A la bibliogra�a existeixendiferentsm�etodesnum�ericsquesolucionenaquest

acoblament:Mac [84], Simple[85], Piso[86], ... En aquesttreballs'ha utilitzat el
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m�etodeSMAC, introdü�t inicialmentperAmsdeni Harlow [87] perxarxesdecala-

des. Aquestm�etode,tamb́e empratperBraza[88,89] i Cazalbou[90], esbasaen

la resolucío de l'equacío de Navier-Stokesen duesetapes.La primera,etapapre-

dictora,calculales velocitatsexpl�́citamenten funció de les velocitatsi pressions

del pasde tempsanterior, no complint l'equacío de continü�tat. La segona,etapa

correctora,resolunaequacío dePoissonper tal decorregir lesvelocitatsi la pres-

sió i obtenirun campdediverg�encianul � la. La deduccío de l'algorismeSMAC es

mostratot seguit.

a) Etapapredictora:

Es resoll'equacío 2.31perV 6 , unaaproximacío de lesvelocitatsVn2 1 queno

compleixnecess�ariamentl'equacío decontinü�tat.

V 6

	 Vn

Dt
� div � VnV 6

�

� div �

1
Re

gradV6

�

	 gradPn (2.32)

b) Etapacorrectora:

Un copcalculadaV 6 , esvol trobarVn2 1 quecompleixi l'equacío (2.31). Tots

doscamps,Vn2 1 i V 6 , espodenrelacionarambunafunció potencialY :

Vn2 1
	 V 6

�7	 gradY (2.33)

Calculantla diverg�enciaa l'equacío 2.33i tenintencomptequedivVn2 1 � 0 s'obté

divV 6

� div � gradY
�

� DY (2.34)

unaequacío de PoissonquerelacionaY ambl'aproximacío de les velocitatsob-

tingudesa l'etapa predictora. Resolentaquestaequacío, espot obtenir la funció

potenciali aplicant la solucío a l'equacío 2.33 s'aconsegueixen les velocitatsen

tempstn2 1.

Realitzantla difer�enciaentreles equacions2.32 i 2.31estrobaunaexpressío

pel campdepressionsal noupasdetemps:

gradPn2 1
� grad � Pn

�

Y
Dt

�

� div � VngradY
�

	

1
Re

Ñ2
� gradY

�

(2.35)

Tal i com proposaBraza[89], els dos últims termestenenpoc efectesobre
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l'equacío i espodenmenysprear, obtenintl'expressío �nal perPn2 1

Pn2 1
� Pn

�

Y
Dt

(2.36)

És clar que l'equacío (2.34) només ésv�alida pelspuntsinteriorsdel domini.

L' úsdel m�etodeSMAC requereixun tractamentespecialde la variableF alscon-

torns.Enaquesttreball,s'imposaF � 0 coma condicío alscontornsenla direccío

transversal(condicío depressío constant),i condicío deNeumann ¶
¶x

� 0 en l'en-

tradadel doll (condicío develocitatconstant).Al castridimensional,enla direccío

z s'especi�quencondicionsperi�odiques.Pelcontornquecreuenlesrecirculacions,

s'emprencondicionsdiferentspel doll d�ebil i pel doll fort. Al primer s'utilitzen

condicío deNeumannmentresqueal segonun valornul perF . Aquestadifer�encia

ésnecess�ariaperaconseguir l'estabilitatdel c�alcul i est�a causadaperla variacío de

lescondicionsdecontornperla velocitat.

2.2.4 Esquemesde discretització

L'elecció d'un bonesquemadediscretitzacío ésunfactorimportantenla precis-

sió delessimulacionsdedin�amicade�uids. Trobaruncomproḿ�sentreunsc�alculs

acuratsambunerrorm�́nim, estabilitatnum�ericai untempsdecomputacío raonable

són elsrequisitsquehomdemananormalmentaqualsevol esquemanum�eric.

En el codi computacionalels termesdifusiushanestatdiscretitzatsambun es-

quemacentratde segon ordre. Pel termetemporal,s'ha escollit un esquemade

segonordreAdams-Bashfort.

Tal i comvademostrarPatankar[83], l' úsd'unaaproximacío centradadesegon

ordrepel termeconvectiuprodueixinestabilitatsquanel númerodePecletdecel� la

(Reynoldslocal) superael valor de dos. Pertal de solucionaraquestproblema,a

l'equacío de transportde quantitatde moviments'utilitza l'esquemaQuick (Qua-

draticUpstreamInterpolationfor ConvectiveKinematics)deLeonard[91]. Aquest

esquematé la precisío delcentratdesegonordresenseel problemad'inestabilitats.

Al casde dolls plansexisteix un problemaafegit: la modelitzacío de �uxos

on el transportconvectiu ésmolt més importantqueel difusiu. Les simulacions

dedolls presentenunadireccío principalenla qualel transportest�a dominatperla

partconvectiva.Enaquestasituacío,moltsesquemesnum�ericsdediscretitzacío són

inadequatspertransportarconvectivamentvariablesambgradientsforts enaquesta
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direccío, produintunaexcessiva difussío arti�cial o oscil� lacions�ct �́cies. Aquest

fet portaasolucionsno f�́siquescom,perexemple,concentracionsnegatives.

Per solucionaraquestproblemas'ha escollit el m�etodeULTIMATE de Leo-

nard[92]. Aquestm�etodeconsisteixen unamodi�cació aplicablea qualsevol es-

quemadediscretitzacío pertal d'obtenirunnouesquemamésrobustqueelimini les

oscil� lacions�ct �́ciesquanhi ha gradientsforts queesdesplacenconvectivament.

No obstant,aquestm�etodeté l'inconvenientd'haver estatdesenvolupatpera casos

unidimensionals.Lesprovesmultidimensionalsques'hanrealitzatenaquesttreball

demostrenquel'esquemaquemillor elimina lesoscil� lacionsi les inestabilitatśes

l'Ultimate Centratdesegonordre.

2.2.5 Condicionsinicials i decontorn

Unadelesmajorsdi�cultats enlasimulacíode�uxos noestacionarisendominis

obertsésla formulacío delescondicionsdecontorn.Engeneral,el �ux té lloc enun

domini f�́sic molt grano in�nit, per�o enlessimulacionscomputacionalscal limitar

el c�alcul a un domini �nit quecontinguila regió d'inter�es. La �gura 2.4 mostrala

con�guració analitzadai la distribució delseixosdecoordenades.

Enel casqueestudiemenaquesttreball,nonoméstenimel problemadelimitar

la midadeldomini sinó queel �ux presentaestructurescoherentscomperexemple

v�ortexs que creuenels contorns. Aix �o implica que part de �uid que es troba a

l'exterior del domini pot entrarcapa dintre. �Obviament,el fet de no disposarde

capdadad'aquest�uid exterior presentaunagrandi�cultat.

L'aproximacío méscomunaper solventaraquestadi�cultat ésassumirque la

informacío del �ux exterior no ésimportanti intentarminimitzarelsefectesdeles

condicionsimposadesalscontorns.Existeixendiferentsaproximacionsquepoden

utilitzar-se encaraque no totesproporcionenresultatspositius. Alguns m�etodes

presentenl'inconvenientdecrearonesdepressío t�́piquesde�uxos impactantcontra

unaparet.

S'hanrealitzatdiferentstestsper tal de determinarles condicionsmésadients

pel campdin�amic.Elsprincipalsproblemesqueesvandetectarsón:

� La sortidadel doll provocava zonesdexoc i per tantel campdepressío ob-

tingutno escorresponiaambel campf�́sic.

� L'aportacío de mat�eriapelscontornslateralsprovocava un augmentcontinu
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Figura2.4: Con�guració del doll pla tridimensionali eixosdecoordenades

del �ux a la sortidainestabilitzantel c�alcul.

Despŕesd'analitzarel comportamentd'algunescondicionsdecontornesvade-

cidir implementarunescondicionspelsdolls plansd�ebils, aquellson la velocitat

del �ux secundari(co�ow) ésdelmateixordrequela velocitatdeldoll, i unesaltres

pelsdollsplansforts.

Pelcasdedolls plansd�ebils,lescondicionsquemillor resultatsaportensón les

nore�ectantsdeJini Braza[93] a la sortidai unacondicío d'extrapolacío linial pels

contornslaterals.

Les condicionsde Jin i Brazaesbasenen l'equacío de propagacío d'una ona.

Suposemque esvol transportara través del l�́mit del domini de c�alcul el vector

velocitat
	

�

V i quela direccío principaldel �ux ésx. L'equacío queproposeńes

¶2
	

�

V
¶t2

	 c2
x
¶2

	

�

V
¶x2

	 c2
y
¶2

	

�

V
¶y2

� 0 (2.37)
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on cx i cy són lesvelocitatscaracteŕ�stiquesdela propagacío de l'ona enlesdirec-

cionsx i y respectivament.Aquestaequacío espot expressaren formadepseudo-

operadorsdiferencials:

L
	

�

V � c2
xD2

x

	

�

V � c2
yD2

y

	

�

V 	 D2
t

	

�

V � 0 (2.38)

on D2
x, D2

y i D2
t són lesderivadesparcialssegones.Factoritzantl'operadorL

L
	

�

V � L 2 L 8

	

�

V � 0 (2.39)

on

L 2

� cxDx � Dt
# 1 	 s2 (2.40)

i

L 8

� cxDx
	 Dt

# 1 	 s2 (2.41)

amb

s � cyDy
�

Dt (2.42)

La relacío

L 2 V � 0 (2.43)

aplicadaal contorndesortidaésla condicío d'absorcío total(non-re�ecting)( [94]).

Utilitzant l'aproximacío dePad́e

# 1 	 a2 9 1 	

1
2

a2 (2.44)

ambla igualtat(2.43)sobrel'equacío (2.40),s'obté

� cxDx � Dt
	

c2
y

2Dt
D2

y
�

	

�

V � 0 (2.45)

Comparantambl'equacío deNavier-Stokes,espotde�nir cx comla component

x dela velocitati adaptarelsdostermesdifusiusdel'equacío anteriorperintroduir

la viscositat.D'aquestamanera,l'equacío resultant́es

¶
	

�

V
¶t

� u
¶

	

�

V
¶x

	

1
Re

�

¶2
	

�

V
¶y2

�

� 0 (2.46)

Espotobservarquel'equacío (2.46)mant́eel car�acterno linial delesequacions
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deNavier-Stokesi aix�o assegurala condicío no-re�ectant[93].

Als contornslateralsdeldominidec�alcul s'hanutilitzat unaexpressío méssim-

ple [95] per�o quecalculacorrectamentl'aportacío de�ux pelscontorns:

¶u
¶y

� 0 (2.47)

¶2 :

¶y2
� 0 (2.48)

on u ésla velocitatlongitudinali : la transversal.

Pelcasostridimensionals,on la velocitatdel �ux secundaríesmolt inferior a la

del doll (dolls forts), aquestescondicionsno resultencorrectesi s'hande canviar.

La principal difer�enciaentreel doll fort i el doll d�ebil és la quantitatde mat�eria

introdü�da desde l'exterior pel contornde sortida. Segonsles provesque s'han

realitzat,lescondicionsquemillor resultatproporcionenper al castridimensional

són lesdeNeumannala sortidai lesequacionsdeNavier-Stokesambdiscretitzacío

desplac¸ada(forward o backward) capa l'interior del domini pelscontornslaterals.

Amb aquestescondicionsel �ux aportatde l'exterior escalculacorrectamenti les

recirculacionssurtendel domini senseprovocaronesde xoc. A les simulacions

tridimensionals,s'hanespeci�catcondicionsperi�odiquespera la direccío z.

Pel transportde mat�eria i energia, les condicionsde contornsón iguals pels

dolls d�ebils com pelsforts. A les paretslateralss'implementenles condicionsde

Neumann
¶F
¶y

� 0 (2.49)

mentresqueperla sortida,s'extrapolaamb

¶2F
¶x2

� 0 (2.50)

Malgrat la diversitatdecondicionsdecontornutilitzades,els resultatsmostren

queleseleccionssón encertades.

A bandadelscontornslateralsi desortida,tamb́ecal imposarcondicionsa l'en-

tradadel doll. En aquesttreball,s'haconsideratla velocitattransversalnul � la i per

la longitudinals'haespeci�catunper�l pla(top-hat) suavitzata lescapesdebarreja
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Figura2.5: Per�l develocitata l'entradadel doll

ambunper�l tangencialhiperb�olic.

u �

U1 � U2

2
�

U1
	 U2

2
tanh�

y
2q

�

(2.51)

on y ésla dist�anciaal centredela capadebarreja,q ésl'ampladainicial dela capa

debarreja,U1 ésla velocitatal doll i U2 ésla velocitatdel �ux secundari.La �gura

2.5mostraaquestper�l ambU1
� 2 i U2

� 1 i lescapesdebarrejacentradesay � 2

i y � 3 ambunaampladainicial q � 0 % 025.

L'addició del �ux secundaris'ha realitzatper minimitzar la quantitatde �uid

aportatdesde l'exterior. D'aquestamanerales condicionsde contornde sortida

espodencalcularambmenys di�cultat i no inestabilitzenel c�alcul. Si la raó entre

la velocitatal centredel doll i la velocitatdel �ux co-correntésmésgranque1,

Uc
�

U2 ;

1, el comportament́esmolt similaral doll pla enun �uid enrep�os.

Pera la temperatura,el per�l d'entradahaestatsimilar quepera lesvelocitats

(equacío (2.51)) per�o ambvalor 1 al centrei 0 a l'exterior del doll. La condicío

especi�cadaen les concentracionsha estatsimilar. Per a l'esp�ecie qú�mica C1,

el per�l és el mateix que per la temperatura.En canvi, per a l'esp�ecie qú�mica

C2, s'ha estudiatdoscasosdiferents:un ambpremesclade reactius,on C2 té una

concentracío constantd'1 al llarg detotal'entrada,i unaltresensepremescla,on la
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Figura2.6: Desviacío est�andarddela pertorbacío a freqü�enciesdiscretes

concentracío deC2 és1 fóradeldoll i 0 a l'interior. Peral producte,la concentracío

a l'entradasempres'haconsideratnul � la.

En totesles simulacions,el campinicial de velocitata tempst � 0 s'ha con-

sideratuniforme en la direccío x seguint els per�ls en la direccío y especi�cats

anteriorment.Pera la temperaturai les concentracionss'hansuposatinicialment

valorsnulsa tot el camp.

Peraconseguir el desenvolupamentd'estructuresafreqü�enciadesitjada,el camp

develocitatsal'entradahaestatpertorbatsobrelescapesdebarrejadeduesmaneres

diferents:aplicantunsoroll blanco un forçamenta freqü�enciesdiscretes.

La pertorbacío a freqü�encia�xada s'ha imposatsobreles capesde barrejade

manerasim�etricao alternada,aconseguintqueelsm�aximsdevelocitatesproduissin

al mateixtempsentotesduescapeso queel m�aximenunacapadebarrejacoincid́�s

ambun m�́nim a l'altra. Aquestapertorbacío peri�odicas'aplicaa l'entradasobrela

componentlongitudinaldela velocitat.La �gura 2.6mostrala desviacío est�andard

d'aquestainestabilitatarti�cial peraq � 0 % 025i H � 1.

A la �gura 2.7espresentenlesdesviacionsest�andardspera la pertorbacío amb

soroll blancaplicatsobrelescapesdetall a l'entradaambq
�

H � 0 % 05. L'aplicació

d'una pertorbacío en la direccío longitudinalperal doll pla fort presentagransdi-

�cultats computacionalsja queel �ux incompressibletransportaaquestesonesde
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Figura2.7: Desviacionsest�andardsdela pertorbacío ambunsoroll blanc

pressío al llarg del doll �ns a la zonaturbulenta,provocantinestabilitatsa lescon-

dicionsdecontorn.Peraquestmotiu, nomésespertorbael campambsoroll blanc

en lesdireccionstransversali peri�odica. No obstant,aquestapertorbacío tamb́e es

transmetcapa la direccío axial percontinuitat.
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T�ecniquesdeComputació. C�alcul

paral < lel

El noucodidesimulacío demec�anicade�uids empratenaquesttreballest�aba-

satenel codi3DINAMICS desenvolupatenelsúltimsanysdinsdelgrupderecerca

ECOMMFIT. 3DINAMICS va sercreatper IldefonsoCuestaa la seva tesi docto-

ral [72]. És un codi seq̈uencialescriten fortran 77 creatinicialmentper simular

el �ux forçat i naturalen cavitats cúbiques,encaraqueha anatcreixent i ha estat

aplicataaltrescon�guracionsméscomplexes.

L'incrementdel númerodepuntsde lessimulacionsva fer necessaril'adopció

d'algunat�ecnicacomputacionalquepermet́esminimitzarel tempsdec�alculdeCPU

necessari.Encaraqueelsavençostecnol�ogicsmilloravenla velocitatdelsprocessa-

dors,lesnovesl�́niesd'investigacío del gruprequerienun codi computacionalment

méspotent.

En aquestscasosla solucío mésaddientésdesenvoluparunaversío paral� lela

del codi,demaneraqueespuguinrealitzarsimult�aneamentmúltiplestasquescom-

putacionalsdinsd'un únicsistemainform�atic. Perportar-hoa terme,per�o, cal tenir

encompteelsequipscomputacionalsonescalcular�ai lescaracteŕ�stiquesd'aquests.

3.1 Multipr ocessadors.vs. Multicomputador es

Dinsdelesdiferentsarquitecturesdecomputacío perrealitzarc�alculsparal� lels

cal distingir entredosgransblocs: multiprocessadorsi multicomputadores.L' ús

d'unaarquitecturao d'unaaltradeterminael desenvolupamentdelcodi.

31
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Figura3.1: Arquitecturesde computadoresper c�alcul paral� lel (a) Multiprocessa-
dor; (b) Multicomputadora

Els multiprocessadorssón ordinadorsparal� lels ambun únic acćesa mem�oria

(mem�oria compartida),́esa dir, la mem�oria central(RAM) est�a organitzadaenun

únic domini accessibleper tots els processadors.Els processadorsP1, P2, ..., Pn

podenaccedira lesmateixesdadesenmem�oriaencaraquenosimult�aniament.

Peraltrabanda,lesmulticomputadoressón ordinadorsparal� lels ambmúltiples

espaisde mem�oria distribuida. Els processadorsP1, P2, ..., Pn tenenun espaide

mem�oria individual i independent,no accessibledirectamentper capaltreproces-

sador. Si el processadorP1 necessitaunadadaqueest�aa la mem�oriadePn, li envia

un missatgea Pn demanantla dadai aquestrespon.La transfer�enciad'informació

de la mem�oria d'un processadora la d'un altres'anomenamessage passingi ésla

principalcaracteŕ�sticadelsc�alculsparal� lelsalesmulticomputadores.La �gura 3.1

mostragr�a�camentlesdifer�enciesa l'arquitecturaentreelsdostipusdem�aquines

paral� leles.

Els avantatgesi inconvenientsdelsmultiprocessadors.vs. multicomputadores

hanestat�ampliamentestudiatsen nombrosostreballs,i moltesm�aquinesde tots

dostipuss'hani s'estanconstrü�nt. Pelsmultiprocessadors,la mem�oriacompartida

elimina el costcomputacionali la complexitat de la programacío ambenviament

demissatges(message passing). No obstant,elsmultiprocessadorsambunaúnica

mem�oriacompartidanosónescalables,́esadir, l'arquitecturanopermetaugmentar

demaneraf �acil el nombredeprocessadorsutilitzats.La limitació dela velocitatde

transfer�enciaentremem�oria i processadorscreaun coll d'ampollaquanel nombre

deprocessadorscreix.

Les m�aquinesmulticomputadoreseliminenel problemade l'escalabilitat,per-

metentutilitzar molt mésprocessadorsa la vegada.No obstant,la complexitat i el
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costcomputacionaldelsmissatgesentreprocessadorśesforçaalt. A més,tamb́ees

pot utilitzar cadaprocessadorperexecutarprogramesens�erie,senseelsproblemes

desaturacío enl'accésamem�oriaquepresentenlesm�aquinesmultiprocessadores.

Als últims anys, els avenços tecnol�ogicshan facilitat el disseny i construccío

de m�aquinesmulticomputadoresde baix cost. Aquestesm�aquinesespodenmon-

tar a partir de componentsconvencionalsi softwaregratü�t, competinten veloci-

tat de c�alcul ambles computadoresmultiprocessadoresde les gransempresesin-

form�atiques.Aix �́ perexemple,LawrenceLivermore NationalLaboratory disposa

en l'actualitat de la cinquenacomputadoraméspotentdel món, formadaper 768

PentiumIV XeonDualsde 2.2 Ghz ambunapot�enciatotal quesuperaels5 tera-

�ops. Peraltrabanda,LosAlamosNationalLaboratoryest�aconstruintunclusterde

2048nodesambunapot�enciadec�alculde10tera�ops,superanta la queactualment

ésla segonam�aquinaméspotentdelmón i queestrobaal mateixcentre.

Donatqueel costi l'accésa m�aquinesmultiprocessadoreśesmolt mésbaix i

semblaserel futur mésimmediatdela supercomputació, esvadecidirconstruiruna

m�aquinamultiprocessadoradinsde lespossibilitatsdel grupderecercai desenvo-

luparel codiambintercanvi demissatgesd'acordambl'arquitecturadela m�aquina.

3.2 Recursoscomputacionals

Pop8(PopVuit) ésel primerclusterd'ordinadorspersonalscontrü�t al departa-

mentd'EnginyeriaMec�anicadela UniversitatRovira i Virgili i ésl'ordinadorprin-

cipal ambel quals'hanexecutatelsc�alculsd'aquesttreball. Constade8 m�aquines

sensedisc dur interconectadesmitjançant targetesethernetconvencionalsde 100

Mbps.Cadam�aquinatéduesunitatscentralsAMD MP de1600MHzi unamem�oria

centralde1024MB. La implementacío desoftwareespeć��c permetquelescomu-

nicacionsesrealitzin a 200Mbpsa travésde dosswitch 3ComSuperStack3.Les

dadesesmagatzemenen un servidorde �tx ers, tamb́e con�gurat com a tallafocs

peraugmentarla seguretatdelcluster.

A mésd'aquestam�aquina,tamb́e s'hanutilitzat dosordinadorspersonalsem-

pratscomaworkstationi conectadespertestejarel codi paral� lel mentresesdesen-

volupava. A la taula3.2esmostrenlescaracteŕ�stiquesd'aquestesm�aquines.
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Computadora Processador VelocitatCPU Mem�oriacentral
OrdinadorPersonal AMD k7 700MHz 256MB
OrdinadorPersonal AMD k7 1400MHz 512MB

Beowulf 16 * AMD MP 1600MHz 1024MB

Taula3.1: Ordinadorsutilitzats

3.3 Programació enparal F lel

Perdesenvoluparel codi esva adoptarla interf́�cie MPI d'intercanvi demissat-

gesentreprocessadors,concretamentla llibreria gratü�ta LAM-MPI. Inicialmentes

vadecidirparal� lelitzardirectamentel codi3DINAMICS, per�o la sevacomplexitat i

extensío vafer decidirre-escriureel codienla sevatotalitatpensantenunacon�gu-

racío multiprocessadori enel noullenguatgeFortran90. Malgratel tempsemprat

enfer el canvi, araesdisposad'un noucodiméspotenti queredueixconsiderable-

mentel tempscomputacional.

El noucodidivideix la resolucío delesequacionsdiferencialsllistadesal caṕ�tol

2.1 entreels diferentsprocessadorsmitjançant unadivisió equitativa del domini.

Aix �́ cadaprocessadorté assignatsun número�x e de nodesper als qualscalcula

les velocitats,pressío, temperaturai concentracionsa cadainstantde temps. Els

intercanvis d'informació entreelsprocessadorssón inevitablesja quelesdiscretit-

zacionsadoptadesobliguenaexpressarlesvariablesenfunció delsvalorsquetenen

als nodesvë�ns al pasde tempsanterior, quepodenestarsituatsen un altre pro-

cessador. Aquestsintercanvis dedadessónsincronitzatsi s'executenprincipalment

ambduessubrutinesdela llibreria MPI:

� MPI ISEND

� MPI IRECV

La reparticío de dadesi tasquescomputacionalsentreels diferentsprocessa-

dorss'anomenadivisió del domini. El seuprincipalobjectiuésmantenirl'activitat

computacionalbenrepartidaentreelsprocessadors,fet conegut coma equilibri de

treball. Peralgorismesquerequereixenun númerodeterminatd'operacionsa cada

puntd'un domini, comésel nostrecas,l'equilibri éspot aconseguir mitjançant la

reparticío delmateixnúmerodecel� lesacadaprocessador. No obstant,l'elecció de

la reparticío no ésun fet trivial i cal estudiarel codi perescollir la mésaddient.En
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el sistemaconsideraten aquesttreball,on el domini ésunacavitat rectangular, es

pot escollir entretresdivisionsb�asiques.Suposantqueel domini té N1 G

N2 G

N3

nodes,espot

� dividir les tresdireccionsdel domini, obtenintregionscomputacionalsrec-

tangularsambn1 G

n2 G

n3 nodeson ni H

Ni I

i.

� dividir nomésduesdireccionsdel domini, obtenintregionscomputacionals

rectangularsambN1 G

n2 G

n3 nodesonni H

Ni si i � 2 � 3.

� dividir unaúnicadireccío del domini, obtenintregionscomputacionalsrec-

tangularsambN1 G

N2 G

n3 nodesambn3 H

N3.

A priori pot semblarquela distribució del domini no hauriad'afectaral c�alcul. No

obstant,lesdifer�enciesentrelesequacionsa resoldrefan queno sigui aix́�. Esva

realitzarun estudide l'execucío del codi, analitzantel tempsqueesnecessitava a

cadascunade les diferentstasquesques'executendurantel c�alcul. Els resultats

vandemostrarqueel 70-80%del tempseradestinata la resolucío de l'equacío de

Poissondel m�etodeSMAC. Pertant,caliaescollir la reparticío del domini mésad-

dientper tal queaquestasubrutinaesresolgúesenel m�́nim de temps.L'ordre de

les variablesen mem�oria va comportarquela millor reparticío per minimitzar les

comunicacionsentreprocessadorsi l'accésamem�oriaperl'equacío dePoissonfós

la divisió del domini per unaúnicadireccío. La �gura 3.2 mostrala con�guració

escollidaperal repartimentdeldomini i leszonesdecomunicacío entreelsproces-

sadors.

3.4 Velocitat d'un codi paral F lel

En programacío paral� lela, el factormés importantés la velocitatd'execucío.

Existeixen diferentspar�ametresque mesurenaquestfactor encaraque tots estan

relacionatsambun únic valor: el tempsquetriga el programaentrobarla solucío

dessitjada.

Una mesuramolt utilitzada és l' e�ci �encia, que quanti�ca la relacío entreel

tempsdel codi seq̈uencial i el paral� lel normalitzatpel nombrede processadors.

Aquestindicadordeṕenfortamentdel'algorismeemprat.

h �

tempsCPU per un processador
n

G

tempsCPU per n processadors
(3.1)
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Figura3.2: Descomposicío del domini. Les �etx esindiquenla comunicacío entre
processadorsperlesregionscompartides.

Multiplicant l'e�ci �enciapelnombredeprocessadors,obtenimel Speed-up.

S � n
G

h (3.2)

Un altre factor important és l' escabilitat, el resultatd'augmentarel número

deprocessadorsutilitzats. Consideradala solucío d'un determinatproblema,com

deṕenl'e�ci �enciadel númerodeprocessadors?Aquestapreguntaespot respondre

mitjançantl'an�alisi proposatperGeneAmdahll'any 1967.Denotempert1 el temps

d'execucío d'un determinatprogramaenun processador. Supossemqueanalitzant

el codi i l'algorisme,esdeterminaqueunapartdelprogramapotserparal� lelitzada.

Siguitp el tempsdeCPUenunúnicprocessadorperaquestapartparal� lelitzablei ts
el tempsdela partques'had'executarnecess�ariamentens�erie. Negligint el temps

de comunicacionsi sincronitzacío entreels processadors,l'e�ci �enciad'un c�alcul

paral� lel ambn processadorsespotde�nir com

h �

t1
ntn

�

ts � tp

n � ts � tp
�

n
� (3.3)

de�nint la fraccío paral� lelitzablecom f � tp
�

� ts � tp
�

,

h �

1
f � n � 1 	 f

� (3.4)
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Figura3.3: Llei deAmdahl

Aquestaequacío (3.4) esconeixcom llei de Amdahli est�a il � lustradaa la �gura

3.3. Tal i comespot veure,inclúsun programaambel 99%paral� lelitzable,té una

e�ci �enciade 0.5 amb101 processadors.Aix �o demostraqueaquestfactordecau

r�apidamentambl'augmentdelnúmerodeprocessadors.

A més,normalmentel costdelescomunicacionsdisminueixelsvalorsdel'e�-

ci�encia,obtenintvalorsmésbaixosqueelspreditsperla llei deAmdahl.

3.5 Speed-upal cluster

Percomprovarl'e�c �aciadela versíoparal� leladelcodi,s'hacalculatl'e�ci �encia

i el speed-upal clusterd'ordinadorspersonalsconstrü�t al departamentd'Enginye-

ria Mec�anicadela UniversitatRovira i Virgili. El codi paral� lel s'hacomparatamb

un codi seq̈uencialoptimitzatquerealitzalesmateixesoperacionsnum�eriquesex-

ceptelesrelativesa lescomunicacionsentreprocessadors.La comparacío ambun

codi optimitzatescritper un únic processadoraportamésinformacío sobreel seu

comportamentquesi escompaŕesambel mateixcodi paral� lel executant-seen 1

únic processador.

Elsresultatsperduesxarxesdiferents(813 i 1013 nodes)esmostrenales�gures

3.4 i 3.5. La xarxademenys puntspresentaun boncomportament�ns a 4 proces-

sadors.En aquestpunt, el codi paral� lel realitzala simulacío en el mateixtemps

queho fariael codi seq̈uencialenunam�aquina3 vegadesmésr�apida.En el casde
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Figura3.4: ResultatsdeSpeedUpobtingutsal cluster
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simulacionsquerequereixen tempsde CPU d'ordre de dieso setmanes,com són

lesques'hanrealitzatenaquesttreball,aquestareduccío ésrealmentimportantper

a l'usuari. Malgratno obtenirunae�ci �enciam�axima,s'haaconseguit unareduccío

considerabledel tempsdecomputacío.

S'observa que l' ús de més de 4 processadorsper la xarxa de 813 nodesdis-

minueix la velocitat del c�alcul. Aquest fet es produeixperqu�e la relacío temps

computacío - tempscomunicacío deixadeserefectivaenaquestpunt.

L'altra xarxautilitzada,1013 nodes,presentaunae�ci �enciasuperior. Ésdesta-

cableel casamb2 processadors,on s'obté unae�ci �enciadel 100%.En aquestcas,

el codi paral� lel calculanten 2 m�aquinestriga exactamentla meitatde tempsque

el codi seq̈uencialoptimitzaten 1. A més,amb5 m�aquinesel codi calculaa una

velocitatgaireb́e4 vegadessuperior.

Perobtenire�ci �enciessuperiors,caldriamillorar dosfactorsal clusterdecom-

putadores.Primer, s'hauriade millorar el sistemade comunicacions,ja quetotes

lestransfer�enciesentreelsprocessadorsesrealitzenpr�acticamentsimult�aniamenti

aix�o col � lapsal'ample debandadel queesdisposa.Coma segonamillora, caldria

disposardeprocessadorsambmillor acćesa mem�oria. L' úsdem�aquinesbiproces-

sadorespercodisquenecessitencontinuacćesamem�oriaprovocaunasaturacío del

busi realentimentdel c�alcul.

Cal destacarque les gr�a�ques mostradescorresponenal tempstotal de la si-

mulacío realitzada.Si s'analitzenlesdiferentstasquesqueel codi realitzaestroba

quedeterminadespartsparal� lelitzenmolt millor quealtres. Aix �́, perexemple,al

c�alcul de les velocitats,de les viscositats,de la temperaturao les concentracions

l'e�ci �enciaésdegaireb́e el 100%ambtoteslesxarxesi qualsevol númerodepro-

cessadorsja que les comunicacionssón m�́nimes. La disminucío de l'e�ci �encia

global ésdegudaa la part no paral� lelitzabled'algunesoperacions.La resolucío

de l'equacío dePoissono el c�alcul delserrorsa cadaiteracío necessitenun seguit

desincronitzacionsentreelsprocessadors,deteningel c�alcul alsprocessadorsmés

r�apidsi esperantalsméslentsperpodercomputarvariablesglobalsabansdepoder

continuar.
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Caṕ�tol 4

Resultats

4.1 Validació del codi

Enaquestapartatesdetallenelstestsques'hanrealitzatpertal devalidarel nou

codi de simulacío desenvolupat. S'han analitzatalgunescon�guracionsb�asiques

queo bédisposendesolucíoanaĺ�ticao béestanbendocumentadesala bibliogra�a.

Amb aquestesproveses pret�en demostrarel correctefuncionamentdel codi i la

validesadelsseusresultats.

4.1.1 Flux de Couette

El primercasescollit ésel �ux deCouette.Consisteixenduesplaquesin�nites

separadesper unadist�anciaH on el �uid esmou indü�t pel movimentde la placa

superioravelocitatconstantU0. La �gura 4.1ensil � lustraaquestacon�guració.

Pel caslaminari estacionari,les l�́niesde correntsón paral� lelesa les plaques

de maneraquenoméshi ha unacomponentde la velocitatno nul � la. En aquesta

situacío, el sistematé solucío anaĺ�tica consistentenun per�l linial per la velocitat

enfunció dela dist�anciaa lesparets.

u � x � y� z
�

� U0y
�

H

v � x � y� z
�

� 0

w � x � y� z
�

� 0

41
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z

x

y

Figura4.1: Esquemadel �ux deCouette

Figura4.2: Evolució temporaldel per�l develocitatpel �ux deCouetteaRe100

Malgrat la seva simplicitat,aquestcasésútil per fer un primer testa codisde

simulacío de mec�anicade �uids. Les condicionsde contornperi�odiques,la im-

port�anciadelstermesviscososen el desenvolupamentdel �ux o la correctareso-

lució de la pressío són algunsdels puntsmésdi�cultosos que comportaaquesta

simulacío num�erica.

LesequacionsdeNavier-Stokesbidimensionalsadimensionalitzadesenfunció

deU0 i H , equacions(2.7) i (2.8), s'hanresoltsotalescondicionsdecontornes-

mentadesi suposantqueel �ux est�a inicialmenten reṕos. Peraquestestudis'ha

empratunaxarxauniformede412 puntsquepermetanalitzaracuradamentels �u-

xosa númerosdeReynolds(Re � U0H
�

n) de100,1000i 5000.
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Figura4.3: Evolució temporaldelper�l develocitatpel �ux deCouetteaRe1000

Figura4.4: Evolució temporaldelper�l develocitatpel �ux deCouetteaRe5000
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Les�gures 4.2,4.3i 4.4mostrenl'evolució temporaldelper�l dela component

horizontaldela velocitat.Tal i coms'esperava,la solucío arrivaa l'estatestacionari

assolintunper�l linial i ambuncampdepressío completamentnul, coincidintamb

la solucío anaĺ�tica. Les�gures mostrenla import�anciadelsefectesviscosos,ja que

augmentantel númerodeReynoldsel �ux triga mésenarribara l'estat estaciona-

ri. Aquestfet ésdegut a quela informacío de la velocitatnomésestransmetpels

esforçosviscososenla direccío perpendiculara lesparets.Pera Reynolds100,en

un tempsadimensional(tU0
�

L) de 45 el �ux aconsegueixel per�l dessitjat.Aug-

mentantel Reynoldsa 1000esfa necessari9 vegadesmésdetemps.Mentresque

peraReynolds5000,el tempsadimensionalnecessariarrivaa 1260.

4.1.2 Conveccío forçadaenuna cavitat bidimensional

El segoncasques'haescollitpervalidarel codi ésla cavitat lid-drivenbidimen-

sional.El domini consisteixenun quadratdecostatH on el �uid esmouindü�t pel

movimentavelocitatconstant,U0, d'unadelesparets.

Aquestsistemas'utilitza freqüentmentcomatest(benchmark) perqu�e ésuncas

molt documentati presentaunesestructuresde �ux prim�ariesi secund�ariesmolt

caracteŕ�stiquesquevarienenmidai formaambel númerodeReynolds(U0H
�

n).

Els resultatsaconseguitsenaquesttreballhanestatcomparatsambelsresultats

num�ericsobtingutsper Ghia [96] ensimulacionsDNS. S'hanutilitzat xarxesuni-

formesi nouniformesde412 i 812 nodesi dosvalorsdelnúmerodeReynolds1000

i 3200.A lesxarxesnouniformeselsnodesestrobenconcentratspropdelesparets

ja queaquesteszonessónlesquepresentenunsgradientsdevelocitatmésgransper

la capal�́mit.

ResolentlesequacionsdeNavier-Stokesadimensionalitzades,imposantcondi-

cionsde contorndeno lliscament,s'obtenenlesvelocitatsmostradesa les �gures

4.5-4.8quanel �ux assoleixl'estat estacionari.Aquestesgr�a�ques mostrenuna

clarain�u �enciade la xarxa,tal i com comentenels treballsde Hayase[97] o Cu-

esta[72]. PelcasdeReynolds1000,lesduesxarxesde81x81nodesreprodueixen

ambgranexactitudelsvalorsobtingutsperGhia.Encanvi, lesxarxesmésgrolleres

produeixenun certerror. Quans'augmentael númerodeReynolds�ns a 3200,es

demostrala necessitatd'una xarxa �na a prop de les paretsja queel gruix de la

capal�́mit disminueixconsiderablementproduint-seunsgradientsdevelocitatmés

grans.
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Figura4.5: Per�ls de les componentsde la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
en les l�́niesvertical(y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionala Re
1000persimulacionsamb41x41nodes
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Figura4.6: Per�ls de les componentsde la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
en les l�́niesvertical(y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionala Re
1000persimulacionsamb81x81nodes



46 CAPÍTOL 4. RESULTATS

-1

-0.5

0

0.5

1

V

-1 -0.5 0 0.5 1
U

resultats de Ghia
xarxa uniforme
xarxa no uniforme

Re 3200 - xarxa 41²

Figura4.7: Per�ls de les componentsde la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
en les l�́niesvertical(y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionala Re
3200persimulacionsamb41x41nodes
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Figura4.8: Per�ls de les componentsde la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
en les l�́niesvertical(y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionala Re
3200persimulacionsamb81x81nodes



4.1. VALIDACIÓ DEL CODI 47
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Figura4.9: Esquemadela cavitat lid-driventridimensional

4.1.3 Conveccío forçadaen una cavitat tridimensional

L' últim casescollit per comprovar el bon funcionamentdel codi num�eric ha

estatel castridimensionalde la cavitat lid-driven. En aquestacavitat cúbica,igual

queal cas2D, el movimentdel �uid est�ageneratperunaparetlateralqueesmoua

velocitatconstatU0. La �gura 4.9mostraunesquemadela con�guració.

En aquestcass'haanalitzatel movimentdel �uid a Re1000ambunaxarxano

uniformede613 nodes.Tal i commostrala �gura 4.10,elsresultatsdeIwatsu[98]

hanestatreprodü�ts ambgranexactitud.

La difer�enciaamb els per�ls del cas2D per al mateix númerode Reynolds

demostrenla tridimensionalitatd'aquestcas. A les �gures 4.11, 4.12 i 4.13 es

podenobservar elscampsdevelocitata tresplansdela cavitat (x � H
�

2, y � H
�

2

i z � H
�

2). El primer mostral'estructuraprincipal: un remoĺ� queocupala gran

part de la cavitat. Les altresdues�gures demostrenla coexist�enciad'estructures

secund�ariesdemidainferior propdelescantonades.

Elsbonsresultatsobtingutsenaqueststrescasosescollitsdemostrenel bonfun-

cionamentdelnoucodidesenvolupatapartirdel3DINAMICS, aix́� comla validesa

delsseusresultats.
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Figura4.10: Per�ls de les componentsde la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
en les l�́nies vertical (y) i horizontal (x) del centredel pla z � H

�

2 a la cavitat
tridimensionalaRe1000.Simulacío amb613 nodes.

Figura4.11: Campdevelocitatsu-v al pla z � H
�

2 per la cavitat tridimensionala
Re1000.Simulacío amb613 nodes.
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Figura4.12: Campdevelocitatsu-w al pla y � H
�

2 perla cavitat tridimensionala
Re1000.Simulacío amb613 nodes.

Figura4.13: Campdevelocitatsv-w al pla x � H
�

2 perla cavitat tridimensionala
Re1000.Simulacío amb613 nodes.
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4.2 Dolls plansbidimensionals

En aquestapartatespresenten,analitzeni discuteixenels resultatsobtingutsa

lesdiferentssimulacionscomputacionalsrealitzadesperdollsplansbidimensionals.

Perfacilitar l'an�alisi s'handividit elsresultatsendosapartats:el primercorrespon

al transportde quantitatde moviment i el segon al transportde mat�eria dins del

sistemareactiu.

4.2.1 Camp din �amic

En aquestaseccío esdiscuteixenels resultatscorresponentsa l'estudi num�eric

de dolls bidimensionals.Per tal de controlarmillor el desenvolupamentdel �ux

s'estudiael casdedollsd�ebils,aquellsonla velocitatdel �ux secundari(co-�ow) és

delmateixordrequela velocitatcaracteŕ�sticadeldoll. La pres�enciad'unavelocitat

co-correntaltain�ueix enl'evolució del �ux retardantel desenvolupamentdel doll

capa la zonad'auto-similitud.

Esdenotar�a perU2 la velocitatdel �ux secundari,U1 la velocitatcaracteŕ�stica

deldoll, DU la difer�enciaU1
	 U2, H l'ampladadeldoll i n la viscositatcinem�atica.

Perdolls d�ebilssesuposaqueh � DU
�

� U1 � U2
�

� 0 % 33. El númerodeReynolds

estudiatésRe � DU H
�

n � 7000i l'ampladainicial de la capade barreja(shear

layer) ésq
�

H � 0 % 025.

La zonaanalitzadacorrespona la regió properadel doll, un domini d'extensío

Lx
� 15H i Ly

� 5H discretitzatsobreunaxarxacomputacionalde251
G

121nodes.

Tal i coms'ha explicat anteriorment,la xarxaésdecaladai no uniforme,ambuna

concentracío de puntsmésgrana les capesde barreja,ja queen aquestesregions

apareixenelsgradientsmésforts.

S'hananalitzattrescasosdiferentsenfunció dela pertorbacío aplicadaa la en-

tradadeldoll: uncassensepertorbacío, uncasambpertorbacío sinusö�dalsim�etrica

i unaltreambsinusö�dal alternada.

Als casosambpertorbacío sinusö�dal, l'amplitud de la pertorbacío a les capes

de barrejaha estatd'un 10% de la velocitatde conveccío del �ux co-corrent. A

la �gura 2.6 esmostrael per�l de desviacío est�andardde la pertorbacío. Tant la

inestabilitatsim�etricacoml'alternadahanestatobservadesendolls plansd'estudis

experimentals.Lapertorbacío alternadahaestatassociadaambel per�l deldoll des-

présdelpunton lesduescapesdebarrejaconvergeixen,mentresquela pertorbacío
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sim�etricas'haobservata la regió properaseguintunatransicío capa la inestabilitat

alternada.Lesfreqü�enciesdela pertorbacío espresentenadimensionalitzadesamb

la velocitatDU i l'ampladadeldoll H enel númerodeStrouhal:St � f H
�

DU.

En totesles simulacions,el procedimentha estatsimilar. Primers'ha deixat

desenvoluparel �ux pereliminartotain�u �enciadelescondicionsinicials i despŕes

s'hacontinuatel c�alcul prenentlesdadesnecess�ariesperl'an�alisi estad́�stic.

4.2.2 Doll pla sensepertorbació

El primer casanalitzatésel doll pla d�ebil sensecaptipus de pertorbacío. En

el domini ques'hapogutestudiaraquest�ux esmant́ecompletamentestablesense

perdrela simetria. Les capesdebarrejano interactuenentreellesi s'obté un �ux

laminar i estacionari. La �gura 4.14 mostrael campde vorticitat d'aquestcas,

completamentnul exceptea les zoneson hi ha els forts gradientsde velocitaton

apareixen duesregions de vorticitat de diferent signe. El m�odul de la velocitat

mitjana(�gura 4.15)presentael cor del doll mantenint-sepr�acticamentuniforme

al llarg del domini. Les gr�a�ques 4.16 i 4.17 ho con�rmen, mostrantper�ls de

velocitatadiferentsdist�anciesdel'origen.
�Obviamentaquestasolucío ésinviableexperimentalmentja quequalsevol peti-

ta pertorbacío ques'apliqui al sistemacomportaun �ux no estacionari.Pertal de

demostrar-ho,esvarepetirel c�alcul aplicantunpetit soroll pla a l'entrada.La �gu-

ra 4.18mostrael campdevorticitat instantanid'aquestcasa tempst � 150H
�

DU.

S'observa que es necessitauna regió de 8 di�ametres�ns que el �ux comenc¸a a

inestabilitzar-se. A partir d'aquestadist�anciaapareixen estructurescoherentsno

sim�etriques. A més, capal �nal del domini estudiat,apareixel fen�omend'aco-

blamentde v�ortexs descrita la bibliogra�a. El m�odul de la velocitat, igual que

elsper�ls develocitatsmitjanes,mostrencomel doll esfa mésampleal �nal del

domini,disminueixla velocitatalescapesdebarrejai evolucionacapaunper�l pa-

rab�olic. A la �gura 4.17s'observacoml'aparició delsv�ortexsaugmental'aportacío

de�ux lateralnotablement.
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Figura4.14:Contornsdevorticitatpel doll pla sensepertorbacío aRe7000

Figura4.15:M �oduldela velocitatmitjanapeldoll plasensepertorbacío aRe7000
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Figura4.18:Contornsdevorticitat pel doll pla sensepertorbacío per�o ambsoroll a
Re7000

Figura4.19: M �odul dela velocitatmitjanapel doll pla sensepertorbacío per�o amb
soroll aRe7000
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4.2.3 Doll amb pertorbació sinusö�dal sim�etrica

Tal i coms'hacomentatpr�eviament,unamaneradereduirla longitudnecess�aria

pel desenvolupamentdel doll ésaplicarunapertorbacío sobrelescapesdebarreja

a l'entrada. D'aquestamaneralesestructurescoherentspodenapar�eixer abansdel

queho fariendeformanatural.Aquestmecanismearti�cial, molt emprata estudis

experimentalsprevis, enspermetcontrolarel �ux i la sevaevolució.

La primerasimulacío analitzadáesel doll pla ambpertorbacío sim�etrica,que

produeixm�aximsde velocitata lescapesl�́mits alsmateixostemps.Aix �o facilita

la produccío dev�ortexs sim�etricsquecreixenal llarg del domini. Les �gures 4.22

i 4.28 mostrenels campsde vorticitat instantanisa t=150 per a dos númerosde

Strouhaldiferents:1.0 i 0.5.

Al campde vorticitat per St=1.0s'observa que les estructurescoherentsapa-

reixen a partir d'una dist�ancia5H amb la freqü�enciaques'ha pertorbatel per�l

d'entrada.El nombred'estructurescoherentsvedeterminatperla velocitata la que

esdesplacen.Comestrobenala capadebarreja,aquestavelocitatésproperaa1.5.

La �gura 4.23mostracomapartirde5H eldoll mant́eunaampladapr�acticament

constant�ns a la sortidadel domini. El gr�a�c 4.24ho con�rma mostrantelsper�ls

dela componentu adiferentsdist�ancies.

Quanla pertorbacío s'aplicaanúmerodeStrouhal0.5,el �ux necessitaunama-

jor dist�anciadedesenvolupament.Tal i coms'observaal campdevorticitat (�gura

4.28),enaquestcasapareixenunesgransestructuresa la freqü�enciadepertorbacío

i unesde mida inferior entreaquestes.Aquet fet demostraqueSt=0.5est�a lluny

dela freqü�enciacaracteŕ�sticadeldoll plad�ebil i queaquestevolucionaformantles

estructuresrequeridesperla pertorbacío i lesqueel propi �ux desenvolupa.A partir

d'aquestaobservacío espotdeduirquela freqü�encianaturalésproperaa1.

Als per�ls dedesviacío est�andardesmostrenlesdifer�enciesentrelesduesper-

torbacionsafreqü�enciesdiferents.MentresqueaSt=0.5s'observaunagranvariacío

dela componentu dela velocitatal centredeldoll, aSt=1.0el m�aximdevariacío es

trobaalscostatsdela capadebarreja.Aquestresultatésconseq̈u�enciadela major

variacío en la grand�aria delsv�ortexs a St=0.5,queprovocaunamodi�cació de la

velocitatal centredeldoll demaneraperi�odica.

Pertal decomprovarelsefectesdela intensitatdela pertorbacío, esvacalcular

undoll amblesmateixescondicionsquel'anterioraSt1.0per�o aplicantunaampla-

dadepertorbacío 4 vegadesinferior. La �gura 4.34mostrael campdevorticitatper
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Figura4.22:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalsim�etrica
aSt=1.0aRe7000

Figura4.23: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
sim�etricaa St=1.0aRe7000

aquestcas.Elsresultatscon�rmenqueaquestadisminucío dela intensitatcomporta

un augmentenla longitudnecess�ariapel desenvolupamentdeldoll.

Tal i coms'observa alsdiferentsgr�a�cs mostrats,la simulacío no est�a afectada

per lescondicionsde contorn. L'aportacío de �ux exterior pelscontornslateralsi

pel contorndesortidaquanelsremolinsintrodueixen�ux desde l'exterior resulta

bencalculada.
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Figura4.28:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalsim�etrica
aSt=0.5aRe7000

Figura4.29: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
sim�etricaaSt=0.5aRe7000
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Figura 4.30: Per�ls de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal sim�etricaaSt=0.5aRe7000
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pertorbacío sinusö�dal sim�etricaaSt=0.5aRe7000
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Figura4.34: Contornsdevorticitat pel doll pla ambperturbacío sim�etricai St 1.0
ambunareduccío del'ampladadela pertorbacío aRe7000

Figura4.35: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
sim�etricai St=1.0ambunareduccío del'ampladadela pertorbacío aRe7000
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4.2.4 Doll amb pertorbació sinusö�dal alternada

L'altre tipusde pertorbacío analitzatésla sinusö�dal alternada.En aquestcas,

un m�axim de velocitata unade les capesde barrejaimplica un m�́nim a l'altra,

aconseguint l'estructurat�́picacaracteŕ�sticad'unaestelaVon Karman.

En aquestcas,a mésde les pertorbacionsa númerosde Strouhalde 1.0 i 0.5,

s'hananalitzatdosvalorsmés:0.25i 1.5.S'hanrealitzataquestestudiméscomplet

perseraquestala con�guració méscaracteŕ�sticaobtingudaalsexperimentsdedolls

plans.

El primercasanalitzat,St � 1 % 0 ja mostraclaramentl'alternança delesestruc-

turescoherents(veure�gura 4.36). Lesrecirculacions,inicialmentgeneradesamb

formacircularaunadist�ancia4H, esdeformenenla direccío del �ux adoptantuna

formael � l �́ptica. Encaraqueno s'apreciiambclaredat,elsv�ortexs demateixsigne

devorticitatest�anconectatsentreś� mitjançantcostelles(traduccío literal del terme

angl�esrib) prodü�despelcanvi designedela velocitattransversalentreel �nal d'un

v�ortex i l'inici del següent. Aquestfen�omentamb́e esprodueixal casanteriorde

pertorbacío sinusö�dal sim�etrica.

El componentlongitudinal de la velocitat mijana, u, pr�acticamentno mostra

variacío al llarg del doll un cop les estructurescoherentshanaparegut. En canvi,

la componenttransversal,mostradaa la �gura 4.39,est�a fortamentafectadaper la

deformacío quepateixenelsv�ortexs. A l'etapainicial hi haunaaportacío grande

�ux exteriorpelscontornslaterals.

Les �gures 4.40 i 4.41 mostrenels per�ls de desviacío est�andarda diferents

dist�anciesdel'origen. Lesm�aximesvariacionsdel componentu esprodueixenals

costatsdelescapesdebarreja,enposicionsméso menys �x esal llarg deldoll: y J

1 % 75H i y J 2 % 25H. A causadela continuaalternanc¸a designedela componentv,

elsm�aximsvalorsdel tensordeReynoldsRvv eslocalitzena la l�́nia quede�neixen

elscentresdelesrecirculacions.

El casambpertorbacío a freqü�encia0.5 resultamésinteressanten quanta es-

tructures.La variacío respecteal per�l pla de l'entradaprodueixunesgransrecir-

culacionsdinsdel domini computacional.La grand�ariad'aquestsv�ortexs produeix

canvis considerablesenla direccío deldoll, augmentantla sevaampladai redü�nt la

velocitatmitjanaal centre.Lescostellesdevorticitatqueuneixenlesrecirculacions

són molt mésnotablesen aquestcas,arribanta trencar-seprop de la sortidaper

formarun anglede90o (�gura 4.42). Ésdestacablequea aquestnúmerodeStrou-



4.2. DOLLS PLANS BIDIMENSIONALS 65

hal, tantal casdepertorbacío sim�etricacomal d'alternada,apareixenestructuresa

unafreqü�enciadobledel'aplicada.Al campdevorticitatespotobservar lespetites

recirculacionssobrelescostellesdelsgransv�ortexs.

Els per�ls develocitatmitjanade les �gures 4.44i 4.45mostrenla variacío al

llarg del doll. Espot observar comel �ux enmitjanaincorpora�uid de l'exterior

pelscontornslaterals�ns a unadist�anciade10 di�ametres.Els per�ls dedesviacío

est�andard,�gures 4.46i 4.47sónmolt superiorsalsobtingutsal casanteriorperqu�e

lesestructurssón mésgrans.A més,el desplac¸amentlateraldelsm�aximsde vrms

con�rmen claramentl'augmentenl'ampladadel doll.

Amb la intensitataplicadaa la pertorbacío d'entrada,el doll a St � 0 % 25 neces-

sitapr�acticamentla totalitatdel domini perdesenvolupar-se,tal i commostrenles

�gures 4.48 i 4.49. Es pot observar queesprodueixunagranondulacío del �ux

principal i una lleu disminucío de la velocitatal centre. A unadist�anciade 12.5

di�ametres,el per�l de la velocitatmitjanaen la direccío longitudinalpresentauna

formatotalmenttriangulara causade la forta ondulacío enaquestpunt. Igual que

enelscasosanteriors,el �ux desenvoluparecirculacionsa unafreqü�enciasuperior

a l'aplicadaa l'entrada.

En canvi, quanescollimun númerodeStrouhalsuperioral quesemblaa priori

natural,per exempleSt � 1 % 5, les estructurescoherentssón molt mésnombroses

encaraquela interaccío entreaquellesdesigneoposat́esmolt petita.La �gura 4.55

mostracomel doll pr�acticamentnoevolucionaenmitjanaapartird'unadist�anciade

4 di�ametres.Tal i coms'ha comprovat encasosanteriors,elsv�ortexs formatsmo-

di�quen la seva formainicial peradoptar-neunaméseĺ�pticaquansón arrossegats

pel �ux. S'observaqueelspetitsvalorsqueprenla velocitattransversalprodueixen

un incrementdel'error num�ericpererrord'arrodonimenti el doll estroballeugera-

mentinclinatcapauncostat.Elsper�ls dermsperaquestcassónconsiderablement

méspetitsquealsaltrescasosacausadela pocavariacío quesofreixel doll forade

lescapesdebarreja.



66 CAPÍTOL 4. RESULTATS

Figura4.36:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalalternada
aSt=1.0aRe7000

Figura4.37: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
alternadaaSt=1.0aRe7000
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Figura 4.38: Per�ls de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.0aRe7000
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Figura4.39: Per�ls de la componentv de la velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.0aRe7000
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Figura4.40: Per�ls rmsdela componentu dela velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.0aRe7000
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Figura4.42:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalalternada
aSt=0.5aRe7000

Figura4.43: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
alternadaa St=0.5aRe7000
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Figura 4.44: Per�ls de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.5aRe7000
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Figura4.45: Per�ls de la componentv de la velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.5aRe7000
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Figura4.46: Per�ls rmsdela componentu dela velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.5aRe7000
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Figura4.47:Per�ls rmsdela componentv dela velocitatmitjanapeldoll plasense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.5aRe7000
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Figura4.48:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalalternada
aSt=0.25aRe7000

Figura4.49: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
alternadaaSt=0.25aRe7000
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Figura 4.50: Per�ls de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.25aRe7000
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Figura4.51: Per�ls de la componentv de la velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.25aRe7000
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Figura4.52: Per�ls rmsdela componentu dela velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.25a Re7000
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Figura4.53:Per�ls rmsdela componentv dela velocitatmitjanapeldoll plasense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=0.25a Re7000
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Figura4.54:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalalternada
aSt=1.5aRe7000

Figura4.55: M �odul de la velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
alternadaa St=1.5aRe7000
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Figura 4.56: Per�ls de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.5aRe7000
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Figura4.57: Per�ls de la componentv de la velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.5aRe7000
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Figura4.58: Per�ls rmsdela componentu dela velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.5aRe7000
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Figura4.59:Per�ls rmsdela componentv dela velocitatmitjanapeldoll plasense
pertorbacío sinusö�dal alternadaaSt=1.5aRe7000
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Figura 4.60: Espectrede freqü�enciesper la componentu de la velocitat al punt
x

�

h � 10, y
�

H � 2 al llarg del tempsper al doll pla sensepertorbacío per�o amb
soroll aRe7000

4.2.5 Freqü�encies

Durantel c�alcul del campdin�amics'hanmonitoritzatlesvelocitatsi pressions

al llarg del tempsa diferentspunts�xos del domini. Aquestesdadesensaporten

graninformacíosobrelesfreqü�enciesqueel �ux presentaenaquellpuntdeterminat.

De totesaquestessondesnum�eriques,s'haanalitzatun puntsituatsobrela capade

barrejaa 10 di�ametresde l'entrada. La seva situacío el fa un bon indicadorde les

estructurescoherentsevidenciadesalscampsdevorticitatsmostratsanteriorment.

La �gura 4.60mostral'espectredefreqü�enciesobtingutpel doll pla bidimensi-

onalsensepertorbacío aplicant-hiun soroll plaa l'entrada.Clarament,existeixuna

freqü�enciaprincipalquemarcal'aparició de lesgransestructures.Aquestvalor es

trobaa 1.18,molt properal ques'havia pronosticatquanvamdetectarlessegones

estructuresaSt � 0 % 5.

Pel casambSt � 1 % 0, tantper pertorbacionssim�etriquescom alternades,l'es-

pectremostrala freqü�enciaaplicadai elsseusmúltiples immediats(�gures 4.61i

4.62).Aquestsvalorssuperiorssónfreqü�enciesquecoexisteixenperqu�eelsv�ortexs

no són sim�etricsrespecteal centre. El cap i el �nal de les recirculacionsno són

igualsi produeixendeformacionsa la senyal registradaa la sondacomputacional.
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La periodicitatdel �ux provocaqueaquestesasimetriesesprodueixinambla ma-

teixa freqü�enciaqueelsv�ortexs. Comla senyal queprodueixenno ésnetaper�o ś�

ésperi�odicaambla freqü�enciamarcadaa la pertorbacío, obtenimquela restade

freqü�enciesqueapareixenhandesermúltiplesdela inicial.

Elsespectresdelessimulacionsrealitzadesperpertorbacionsa St � 0 % 5 con�r -

menelscomentarisrealitzatspr�eviamentrespectea l'aparició depetitesestructures

afreqü�enciadoble.S'observaa lesgr�a�ques4.63i 4.64queelsvalorsdel'espectre

perfreqü�encia1.0éstanto mésimportantcoml'obtingut perla freqü�enciaaplicada

a l'entradadel doll.

AltressimulacionsrealitzadesperpertorbacionsambSt � 2 % 0,3 % 0 i 5 % 0 mostren

com l'augmentde la freqü�enciaprovoca que les estructuresacabincolapsant-se

i que s'obtingui de nou el valor de la freqü�enciadominanttrobat pel doll sense

pertorbacío, 1.18.

4.2.6 Independ�enciadexarxa

Pertal decomprovarqueelsresultatserenindependentsdela xarxacomputaci-

onalescollida,s'hanrepetitalgunessimulacionsambunaxarxamolt més�na. La

nova xarxade60375nodes,375
G

161,implica un augmentdegaireb́e el doblede

puntsdec�alcul,queenspermetsituarmoltsméspuntsa lesregionsdegransgradi-

ents. Malgrat l'incrementdenodes,els resultatsmostrenqueambla xarxainicial

de251
G

121n'hi haproupunts,ja quelesdifer�enciesenlesvelocitatsmitjanessón

pr�acticamentnul � lesperla componentu i inferiorsaun3% perla componentv.
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Figura 4.61: Espectrede freqü�enciesper la componentu de la velocitat al punt
x

�

h � 10, y
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H � 2 al llarg del tempsper al doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
sim�etricaambSt=1.0a Re7000
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Figura 4.62: Espectrede freqü�enciesper la componentu de la velocitat al punt
x

�

h � 10, y
�

H � 2 al llarg del tempsper al doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
alternadaambSt=1.0aRe7000
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Figura 4.63: Espectrede freqü�enciesper la componentu de la velocitatal punt
x
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h � 10, y
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H � 2 al llarg del tempsper al doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
sim�etricaambSt=0.5aRe7000
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Figura 4.64: Espectrede freqü�enciesper la componentu de la velocitatal punt
x
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h � 10, y
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H � 2 al llarg del tempsper al doll pla ambpertorbacío sinusö�dal
alternadaambSt=0.5aRe7000
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4.2.7 Camp reactiu

En aquestaseccío s'analitzenels resultatsobtingutsresolentles equacionsde

transportdemat�eriaperadolls plansd�ebilsbidimensionals.

Tal i com esdescriual caṕ�tol 2, la reaccío estudiadáesA � B � P, on A i B

són els reactiusi P el producteresultant.Comlesequacionsesresolenadimensi-

onalmentperpodergeneralitzarelsresultats,la velocitatdereaccío est�a �xada pel

númerodeDamk̈ohlerescollit.

Pertal d'obtenir ambmésclaredatels efectesdelspar�ametresquedeterminen

el sistema,s'hanrealitzatdosdissenys factorialsa dosnivells i tresvariables:els

númerosde Schmidt,Damk̈ohler i Strouhal. Aquestsdissenys són f �acils d'utilit-

zar, organitzenelsexperimentsi aportenunagranquantitatd'informació sobreels

efectesde cadascunade les variablesescollidesaix́� com els efectescreuats.Els

resultatsquanti�quenel comportamentdel sistemadavantunavariacío d'un o més

par�ametres.

Els dissenys factorials2n consisteixen en estudiarels efectesde n par�ametres

analitzant-losa2 nivellso valorsdiferents.Enel aquestcas,esprenendosnúmeros

deStrouhalquemostrendifer�enciessigni�cativesal campdin�amic,comsón 0.5 i

1.5,dosnúmerosdeSchmidtt�́picsdegasosi dosvalorsperalnúmerodeDamk̈ohler

quedeterminenduesvelocitatsdereaccío dediferentordre,0.1 i 0.01,t�́piquesde

reaccionslentes.La taula4.1resumeixaquestsvalorsenunquadre.

St Sc Da
valoralt + 1.5 1.5 0.1

valorbaix - 0.5 0.5 0.01

Taula4.1: Par�ametresutilitzatsalsdissenys factorialsdedosnivells

Com a variablequanti�cadorade cadacasesprenla conversío mitjanad'A a

unadist�anciade14di�ametres.S'hadesestimatescollirla sortidaperevitarpossibles

in�u �enciesdelescondicionsdecontorn.De�nim la conversío d'A com

XA
� 100

G

F0
	 F14D

F0
(4.1)

on F0 ésel �ux m�assicmitj �ad'A a l'entradadel domini

F0
�

1
t f

	 t0
�

t f

t K t0

�

xK 0
uCAdydt (4.2)
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i F14D ésel �ux m�assicmitj �aaunadist�anciade14 di�ametresdel'origen.

Al primerdisseny (disseny factorial1) s'estudiaundoll onel componentB entra

al dominicomputacionalambconcentracíoconstantCB
� 1 % 0 tantpelcentredeldoll

comper la regió del �ux secundari(co�ow). En aquestcas,noméshi haaportde

reactiuA pel doll, tamb́e a concentracío constantCA
� 1 % 0. D'aquestamanera,A

esconverteixenl'esp�ecielimitant del sistema.

Els resultatsdeles8 simulacionsestrobenllistatsa la taula4.2.Aix �́ perexem-

ple, al primercasquecorrespona St � 1 % 5, Sc � 1 % 5 i Da � 0 % 1 s'haobtingutuna

conversío del 45.86%.Pertant,propdela sortidadel domini el �ux m�assicd'A es

redueixala meitat.Al segoncas,ambelsmateixosvalorsperalsnúmerosdeStrou-

hal i Schmidti per�o variantel valor deDamk̈ohlera 0.01,la conversío disminueix

�ns a un 7.25%,gaireb́e 7 vegadesmenys. An�alogament,combinantelsvalorsde

lestresvariablesanalitzades,esformulenla restadelscasos.

La taula4.3 mostrala mitjanadelsresultatsaix́� com els efectesindividualsi

creuatsper aquestprimer disseny factorial. D'aquestsvalorshom pot concloure

que el númerode Damk̈ohler, constantde reaccío adimensionalitzada,́esel fac-

tor mésin�uent de totselsanalitzats.La seva variacío afectaconsiderablementla

conversío d'A. Peraltrabanda,el canvi del númerode Schmidt,dinsdel ranges-

collit pr�acticamentno s'aprecia.L'augmentdel númerodeStrouhalin�ueix sobre

el sistemadisminuint lleugeramentla conversío a 14 di�ametres.A la taulatamb́e

s'observaquetantlesinteraccionsde2 factorscomla detots3 sónmenyspreables.

A les�gures 4.65i 4.66espresentenelscampsinstantanisdeconcentracío dels

productede la reaccío, ambnotablesdifer�enciesentretots dos. El primer camp,

corresponenta Strouhal1.5,mostram�aximsdeconversío al centredel doll al llarg

de tot el domini computacional.La concentracío de P tamb́e ésmésgrandins de

lespetitesrecirculacionsja queaugmentael tempsde resid�enciadeA i B. Al cas

St � 0 % 5, la concentracío de P esdistribueix de maneramolt diferent. S'observa

com elsm�aximsestrobena la regió de les costellesdelsv�ortex. Dins de la regió

del doll, existeixengranszoneson la concentracío deP ésnul � la, ja quel'esp�ecie

qú�mica A no hi arriva. Als v�ortex, el productede la reaccío apareixenrotllant-se

en forma espiralcapal centre,mostrantles zoneson la concentracío de l'esp�ecie

limitant ésm�axima.

Els per�ls 4.67 i 4.68 mostrenla concentracío mitjanad'A per als doscasos

esmentatsambdiferentfreqü�enciadepertorbacío. Aquestsgr�a�cs con�rmen quea

St � 1 % 5, la concentracío d'A disminueixr�apidamental centredeldoll, mentresque
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Cas St Sc Da XA

1 + + + 45.86
2 + + - 7.25
3 + - + 45.97
4 + - - 7.25
5 - + + 46.81
6 - + - 7.50
7 - - + 46.93
8 - - - 7.50

Taula4.2: Conversío d'A alsdiferentscasosdel disseny factorial1

Mitjana 26.87
EfectesPrincipals

St -0.77
Sc -0.06
Da 39.03

Interaccionsde2 factors
St

G

Sc 0.00
St

G

Da -0.35
Sc

G

Da -0.06
Interaccío de3 factors

St
G

Sc
G

Da 0.00

Taula4.3: Efectesdelesvariablesalsdisseny factorial1

perSt � 0 % 5 hi haunagrandispersío de l'esp�ecieqú�mica a partir d'una dist�ancia

de7-8di�ametres.

L'evolució dela conversío al llarg deldoll esmostraales�gures 4.69i 4.70.De

nouesdemostraquela in�u �enciadela difusivitat molecularésnul � la i quela velo-

citat de reaccío augmentaconsiderablementel consumde les esp�eciesqú�miques.

Malgratquelesduespertorbacions,representadespel númerodeStrouhal,presen-

ten unaconversío similar en el domini estudiat,ésdestacablela difer�enciaen el

pendentde la corba. Donadala tend�enciamostrada,semblaque aigüesavall la

freqü�enciamésbaixahagi de proporcionarmillor conversío. Caldriarealitzarun

c�alcul sobreundominimolt mésllarg perpodercon�rmar aquestatend�encia.
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Figura 4.65: Concentracionsinstant�aniesdel productede la reaccío qú�mica per
Sc=0.5,Da=0.1i St=1.5.Disseny factorial1.

Figura 4.66: Concentracionsinstant�aniesdel productede la reaccío qú�mica per
Sc=0.5,Da=0.1i St=0.5.Disseny factorial1.
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Figura 4.67: Per�ls de concentracionsd'A a diferentsdist�anciesde l'origen a
Sc=0.5,Da=0.1i St=1.5.Disseny factorial1.
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Figura 4.68: Per�ls de concentracionsd'A a diferentsdist�anciesde l'origen a
Sc=0.5,Da=0.1i St=0.5.Disseny factorial1.
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Figura4.69: Conversío de l'esp�ecieqú�mica A al llarg del doll a Sc=0.5.Disseny
factorial1.
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Figura4.70: Conversío de l'esp�ecieqú�mica A al llarg del doll a Sc=1.5.Disseny
factorial1.
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Tamb́e s'ha realitzatun segondisseny factorialambgaireb́e lesmateixescon-

dicions. La difer�enciaha estaten l'aportacío de B de l'exterior. En aquestcas,

l'esp�ecieqú�micaB nomésentraal sistemaatravésdel �ux secundariambconcen-

tracío CB
� 1 % 0. L'altre reactiucontinuaentrantexclusivamentpel �ux principal

ambconcentracío constantCA
� 1 % 0. La taula4.4mostraelsresultatsobtinguts.En

aquestcas,lesconversionsesredueixenrespecteal casanteriorja queno existeix

premescladelscomponentsqú�mics. A la taulaambelsefectesprincipalsi creuats

(taula4.5)escon�rma queel númerodeDamk̈ohlercontinuaessentla variableque

mésin�ueix sobreel resultati queelsefectescreuatssónmenyspreables.

Les�gures ambelscampsdeconcentracío instantanisdeP(4.71i 4.72)mostren

com la reaccío nomésesprodueixsobreles capesde barreja. Al casambpertor-

bacío a Strouhal1.5, lespetitesrecirculacionsesconverteixenenbarrejadorsentre

l'esp�eciequeestrobaal centredel doll i la queest�a a l'exterior. Aix �́, cadav�ortex

esconverteixenunpetit reactorambaportacío cont́�nuadereactius.Al casaStrou-

hal 0.5, la grand�ariadelsv�ortexs tornaa serun punt primordial. La mesclad'A i

B esprodueixa escalesmésgransper�o de maneramés lenta. Els centresde les

recirculacionsdeterminenel m�aximdeproduccío.

Els per�ls deconcentracío d'A (�gures 4.73i 4.74)mostrendifer�enciesambel

disseny factorialanterior. En aquestcasla concentracío al centreesmant́em�axima

perSt � 1 % 5 al llarg detot el domini estudiat.La difer�enciaambel caspremesclat

esfa evident enaquestdetall. Pel casambpertorbacío a freqü�enciamésbaixa,la

dispersío apartir d'unadist�ancia7-8di�ametrescontinuaessentdestacable.

Els gr�a�cs 4.75 i 4.76mostrenla conversío al llarg del doll. Igual queal cas

anterior, s'observaquela in�u �enciadela variacío dela difusivitat ésnul � la entot el

domini. Tamb́e estornaa con�rmar unadifer�enciadestacableen la tend�enciaque

segueix la conversío al variar la freqü�encia. Mentresqueper St � 1 % 5 la corbaté

derivadasegonanegativa,a St � 0 % 5 éspositiva i gran.

Aquestsdosdissenys factorials23 espodenconsiderarun disseny factorial24

on la quartavariableestudiadaserial'exist�enciao no depremesclaal doll.
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Cas St Sc Da XA

1 + + + 10.63
2 + + - 1.34
3 + - + 10.90
4 + - - 1.39
5 - + + 9.92
6 - + - 1.13
7 - - + 10.31
8 - - - 1.22

Taula4.4: Conversío d'A alsdiferentscasosdel disseny factorial2

Mitjana 5.85
EfectesPrincipals

St 0.42
Sc -0.2
Da 9.17

Interaccionsde2 factors
St

G

Sc 0.04
St

G

Da 0.23
Sc

G

Da -0.13
Interaccío de3 factors

St
G

Sc
G

Da 0.02

Taula4.5: Efectesdelesvariablesalsdisseny factorial2
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Figura4.71: Concentracionsinstant�aneesdel productede la reaccío qú�mica per
Sc=0.5,Da=0.1i St=1.5.Disseny factorial2.

Figura4.72: Concentracionsinstant�aneesdel productede la reaccío qú�mica per
Sc=0.5,Da=0.1i St=0.5.Disseny factorial2.
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Figura 4.73: Per�ls de concentracionsd'A a diferentsdist�anciesde l'origen a
Sc=0.5,Da=0.1i St=1.5.Disseny factorial2.
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Figura 4.74: Per�ls de concentracionsd'A a diferentsdist�anciesde l'origen a
Sc=0.5,Da=0.1i St=0.5.Disseny factorial2.
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Figura4.75: Conversío de l'esp�ecieqú�mica A al llarg del doll a Sc=0.5.Disseny
factorial2.
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Figura4.76: Conversío de l'esp�ecieqú�mica A al llarg del doll a Sc=1.5.Disseny
factorial2.
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A mésdelsdosdissenys factorials,s'han realitzataltressimulacionsdel doll

d�ebil ambreaccío. El primer estudianalitzala in�u �enciade la difusió molecular,

variantel númerodeSchmidtaunvalorde100,valorpoccomú engasosper�o molt

mésfreqüentenl�́quids.Malgrataquestaugment,la sevain�u �enciasobreel sistema

continuaessentnul � la. Aquestfet demostraqueenaquestsistemael transportper

conveccío ésel principalmecanismedels�uxos demat�eria.

Un altre test realitzatha consistiten augmentarla intensitatde la pertorbacío

aplicadaa l'entrada.En aquestcas,l'amplitud dela pertorbacío haaugmentat�ns

a un 25%de la velocitatsecund�aria. El campde vorticitat per St � 0 % 5 esmostra

a la �gura 4.77. Tal i com s'ha comentatpr�eviament,l'incrementde la intensitat

comportaun escurc¸amentdel domini necessaripel desenvolupamentdel doll. L'e-

volució dela conversío d'A al llarg del doll peraquestcasi pel d'amplitud10%es

potobservarala gr�a�ca 4.78.Propdela sortida,la difer�enciaésdegaireb́eun50%.

A més,la millora dela mescacomportaunatend�enciacreixentsuperiorperal cas

ambamplitudmésgran.

Coma últim cas,s'ha realitzatla simulacío d'un doll reactiusensepertorbacío

per�o ambsoroll a l'entrada. Els resultatsde conversío, mostratsa la �gura 4.79

demostrenquel' úsdel doll coma reactorpot millorar el seurendimentsi s'escull

unapertorbacío adequadaper a l'origen. Aquestainestabilitatarti�cial, quea la

pr�acticapot produir-seambmecanismespertorbadorssituatsa la bocadel doll, pot

millorar la conversío de les esp�ecies�ns a mésd'un 100%a certesdist�anciesde

l'origen.
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Figura4.77:Contornsdevorticitatpeldoll plaambpertorbacío sinusö�dalalternada
aSt=0.5aRe7000canviant l'ampladadela pertorbacío
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Figura4.78: Comparacío dela conversío del'esp�ecieqú�micaA al llarg del doll a
St=0.5modi�cant l'ampladadela pertorbacío.
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diferentspertorbacions.
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4.3 Dolls plans tridimensionals

En aquestapartatesdescriuenelsresultatsobtingutsenla simulacío realitzada

d'un doll pla tridimensionalturbulenti reactiu.Enunaprimerapartespresentenles

dadesestad́�stiquesi instant�aniesobtingudespel campdin�amic.A la segonaseccío

esdiscuteixsobreel sistemareactiui com l'estructuradel �ux turbulentafectala

conversío delesesp�eciesqú�miques.

4.3.1 Camp din �amic

Enaquestcas,el dominiestudiat́esunaregió rectangulardedimensions25H
G

20H
G

4H i discretitzatambunaxarxacomputacionalde151
G

211
G

16nodes.En

la direccío zsesuposaqueel doll ésperi�odic.

A difer�enciadelscasosbidimensionalsestudiats,consideremel doll tridimensi-

onal fort, ésa dir, quela velocitatdel �ux secundaríesbaixai d'ordre inferior a la

velocitatprincipal.

h �

U1
	 U2

U1 � U2

�

DU
U1 � U2

� 0 % 83

Aquestfet facilita el desenvolupamentde la zonaturbulentapropde l'entradadel

doll. Elsvalorspetitsdela velocidatdel�ux co-corrent,U2 assegurenquel'evolució

del doll estudiat́essimilar a un doll sense�ux co-corrent.No obstant,l'exist�encia

del �ux secundariestabilitzael c�alcul ja quela quantitatdemat�eriaques'introdueix

al domini computacionalpelscontornsésmenor. L'an�alisi num�ericas'ha realitzat

a Reynolds3000,ambun númerode Schmidtigual a 1.0 i un númerode Prandtl

0.71.L'ampladainicial dela capadebarrejaconsideradáesq
�

H � 0 % 05

Lesdadesobtingudesdelsestudisnum�ericsportatsatermes'hancontrastatamb

resultatsexperimentalsi desimulacionsdirectesdocumentadesala bibliogra�a. Per

compararl'evolució correntavall dela mitja ampladai el decä�mentdela velocitat

al centrehemempratelstreballsdeThomasi Chu[47], Browne[99] i Stanley [68].

Els per�ls d'autosimilituds'hancomparatambels treballsexperimentalsde Gut-

mark i Wygnanski[27] i Ramapriani Chandrasekhara[28], aix́� comla simulacío

num�ericadeStanley [68].
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Camp de vorticitat

Unamaneraf �acil d'il � lustrarel campdin�amici detectarlesestructuresprincipals

del �ux ésmitjançantel vectorvorticitat, quequanti�ca la rotacío del �uid a cada

punt. La �gura 4.80mostraisosuperf́�ciesde m�odul de vorticitat. S'observa que,

sotalescondicionsestudiades,el doll necessitaunaregió inicial de7 di�ametresper

inestabilitzar-se. Superadaaquestadist�ancia,els m�aximsde vorticitat con�rmen

que les gransestructurestendeixen a orientar-se de maneraalternada. La regió

�nal presentaunagranvarietatd'estructurestridimensionals,destacantels �ls de

vorticitat queuneixenl'exteriordela capadebarrejaambel centredel doll.

La �gura 4.81mostrala componentwy de la vorticitat a tempst � 400H
�

DU.

S'observaqueala regió inicial el valordewy ésnul ja quenoexisteixrotacío al pla

normala la direccío y �ns a unadist�anciade6 di�ametres.A partir d'aquestpunthi

haun augmentconstantdela tridimensionalitatdelesestructurespresents.Comes

pot observar, l'evolució capal comportamentturbulentesprodueixquanles dues

capesdebarrejaconvergeixeni interaccionenentreelles.

Velocitat mitjana

La mitja ampladadel doll, dU
� x

�

, ésel punt on la velocitatd'excés,U 	 U2,

decauun50%respectela velocitatd'excésal centre.La �gura 4.82mostral'evolu-

ció de la mitja ampladaobtingudai la concordanc¸a ambelsresultatsbibliogr�a�cs.

A causade la difer�enciaen el númerode Reynoldsestudiat(taula4.6), els dolls

comparatsrequereixenunaregió dedesenvolupamentdiferent.Aquestfet alenteix

o acceleral'aparició dela zonaturbulenta.Peraquestmotiu,pervisualitzarmillor

la comparacío, elsresultatsbibliogr�a�cs hanestatdesplac¸atsenla direccío longitu-

dinal.

Expressantla dist�anciaal centredeldoll normalitzadaperla mitja amplada,hom

pot comprovar quelesvelocitatsmitjanescol � lapsenseguint un per�l independent

del númerode Reynolds. Aquestcomportament́es a causade la linialitat de la

mitja ampladai la coordenadalongitudinal,x. Hist�oricament,aquestarelacío s'ha

expressatcom

dU

H
� K1 4

x
H

� K2 5 (4.3)

Realitzantunaregressío linial perm�́nimsquadratsa la regió desdex
�

H � 12
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Figura4.80: Isosuperf́�ciesdelm�oduldevorticitata t=400

Figura4.81: Isosuperf́�ciesdela componentwy dela vorticitat a t=400
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Autor Re K1 K2 M1 M2

Treballpresent 3000 0.101 -4.48 0.243 -6.07
Ramaprian[28] 1600 0.110 -1.00 0.093 -1.60

Browne[99] 7620 0.129 -5.00 0.143 -9.00
Thomas[100] 8000 0.110 0.104 0.220 -1.20
Thomas[47] 8300 0.110 0.104 0.220 -1.19
Gutmark[27] 30000 0.100 -2.00 0.189 -4.72
Stanley [68] 3000 0.094 0.904 0.208 -0.577

Taula4.6: Dadesdel creixementdela mitja ampladai el decä�mentdela velocitat
al centredeldoll. Resultatsd'aquesttreball,d'estudisexperimentalsi desimulacío
directa.

�ns a24delsresultats,obtenimK1
� 0 % 101i K2

�L	 4 % 48pelcreixementlinial dela

mitja amplada.A la taula4.6escomparenaquestsvalorsambelsdela bibliogra�a.

Mentresqueel númerodeReynoldsvaria,elsvalorsdelpendentdela mitjaamplada

esmantenenrelativamentconstants.El resultatobtingutestrobadinsdel rangdels

treballsexperimentals

El valortrobatperla constatK2 enelsdiferentsestudispresentaunagrandisper-

sió ja quel'origen virtual del doll est�a fortamentafectatper lescondicionsa l'ori-

gen.El resultatobtingutenaquesttreball �xa aquestpunta 4.5di�ametresposterior

a l'entradadel doll.

La �gura 4.83mostrael decä�mentdela velocitatal centredeldoll encompara-

ció ambelsresultatsdeThomasi Chu[47], Browne[99] i Stanley [68]. S'observa

unabonaconcordanc¸aentreelsresultats.

L'an�alisi d'auto-similitud del doll pla prediuqueel decä�ment de la velocitat

segueixunapot�encia 	 1
�

2 en funció de la coordenadalongitudinal. Normalment

aquestarelacío s'escriucom

�

DU0

DUc

� 2
� M1 4

x
H

� M2 5 (4.4)

on DU0 és l'excésde velocitata la sortidadel doll i DUc és l'excésde velocitat

a la posicío x/H. Les simulacionsrealitzadesprediuenuns valors M1
� 0 % 243 i

M2
��	 6 % 07. La taula4.6 con�rma queexisteix unagranvariacío en els valors

donatsa aquestesvariablesenelsdiferentsestudisrealitzats.No obstant,el valors

trobatsenaquesttreballsón similarsalsproposatsperaltresautors.

El gr�a�c 4.84mostraels resultatsobtingutsper la velocitatmitjana. Tal i com
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Figura4.82:Mitja ampladadel doll

prediula teoriad'auto-similitud,elsper�ls develocitatnormalitzadaambla velo-

citatal centrecol � lapsenquanla dist�anciaal centredeldoll est�anormalitzadaperla

mitja amplada.

Donatel car�acterturbulentdel doll, el tempsdesimulacío necessariperobtenir

lesdadesmitjanesconvergidesésexcessivamentalt. Aquestfet esfa mésnotable

en el casde la velocitat transversalon els valorssón petits i les �uctuacions són

altes.Perpoderamitjanarambmésdades,suposaremcertala hip�otesidesimetria

al doll pla respectela l�́nia central.

A la gr�a�ca 4.85esmostrenelsper�ls dela componenttransversaldela veloci-

tat. Observemqueaproximenambgranexactitudelsvalorsdela simulacío directa

realitzadaperStanley [68] i eslocalitzenenel rangcompŕespelsvalorsexperimen-

talsdeGutmark[27] i Ramaprian[28].

Desviacío est�andar

Les �gures 4.86,4.87 i 4.88mostrenels per�ls de les desviacionsest�andards

de les componentsde la velocitaten la zonaturbulenta. Els resultatsesmostren

comparatsambels valorsobtingutsals experimentsrealitzatsper Gutmark[27] a
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Figura4.83:Decä�mentdela velocitatmitja del doll
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Figura4.85:Componentv dela velocitatmitjana

Reynolds30000.S'observaqueexisteixenalgunesdiscrep�ancies,principalmentper

la segonacomponentdela velocitat.En general,elsvalorsobtingutssón superiors

alsexperimentals.

Tal i comcomentenTennekesi Lumley [101] lesvelocitatsmitjanesassoleixen

el per�l d'auto-similituda menordist�anciaquelesdesviacionsest�andards.Aquest

autora�rma quealsdolls lesdesviacionsest�andardsnecessitenunadist�anciasupe-

rior a40di�ametresrespectel'origen perpoderseguir el per�l d'autosimilitud.Enel

nostrecas,elsper�ls dibuixatssón a menys dela meitatd'aquestadist�ancia.Aix �o

podriaexplicar lesdifer�enciesques'observen.

A més, l'exist�enciade recirculacionsgransi baixesfreqü�enciesa causade la

proximitat a l'entrada justi�ca el gran valor de la desviacío est�andardper la ve-

locitat transversal. La pres�enciad'estructuresgransforça a aquestacomponenta

oscil� lar al voltantdel valor mig ambunadesviacío superior. Aquestfet tamb́e ex-

plica perqu�e la desviacío est�andardde la componentlongitudinal ésmésgranal

centredel domini.

El tensordeReynolds,Ruv, esmostraala �gura 4.89.Enaquestcas,escompara

el valor amb els resultatsexperimentalsde Ramaprian[28] i Gutmark [27] i la
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Figura4.86:Desviacío est�andarddela componentu dela velocitat

simulacíodirectadeStanley [68]. La localitzacío delspuntsm�aximi m�́nim estroba

a y
�

dU
�

�

0 % 75 i concordaambles dadesdelstreballsanteriors.Les difer�encies

mésnotablesestrobenenel decaimentdel tensoramesuraques'allunyadelcentre.

En l'estudi num�eric realitzatel decaiment́es més suau. Aquest fet con�rmaria

la hip�otesianteriorde l'exist�enciad'estructuresgransa causade la proximitat a

l'entradadel domini.

Viscositatturbulenta

La �gura 4.90mostrala viscositatturbulentainstant�aniacalculadaambel model

degransescalesdeSmagorinsky. Observemquela majorcontribució estrobaa la

zonaturbulenta,on esmodelitzal'efecte de les petitesescales.En aquestaregió,

aquestavariablearrivaavalors5 vegadessuperiorsa la viscositatcinem�atica.

A la gr�a�ca tamb́es'observaunsvalorsaltsperla difusió turbulentaenla regió

inicial introdü�ts pel modelde Smagorinsky. Aquestfet in�ueix principalmenten

el retarddel desenvolupamentdeldoll ja quelesinestabilitatsarti�cials aplicadesa

l'entradasón esmortë�desperla difusió turbulentaafegidapelmodel.
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Figura4.87:Desviacío est�andarddela componentv dela velocitat
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Figura4.88:Desviacío est�andarddela componentw dela velocitat
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Figura4.90: Viscositatturbulentainstant�aniaal pla z=2H normalitzadaper la vis-
cositatcinem�atica
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Figura4.91:Campinstantanidepressionsal pla z/H=2a t=400

Efectesde lescondicionsdecontorn

El campinstantanide pressío de la �gura 4.91 mostraamb claredatcom les

condicionsdecontornimplementadesperla sortidadel �ux noprovoquencaptipus

de xoc ni onacapa l'interior del domini. A més,espot observar queel m�́nims

depressío dela zonapropera(3H-9H) demostrenquela inestabilitatcaracteŕ�stica

d'aquestdoll ésl'alternada,tal i coms'hacomentatambanterioritat.

A l' última regió deldomini computacional,lespart́�culesques'incorporenpels

contornslateralsexperimentenunrecorregutmolt curt. Aquestatraject�oriatancurta

provocaquela velocitattransversalsigui lleugeramentinferior al valor desitjaten

aquestazona. No obstant,la in�u �enciad'aquestadiverg�enciaen els resultatsés

m�́nima.
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4.3.2 Camp de temperatura

Al doll pla tridimensionaltamb́e s'ha analitzatnum�ericamentel transportd'e-

nergia. Sotalescondicionsconsiderades,lesequacionspeltransportd'energiacoin-

cideixen amb les del transportd'un escalarpassiu. A la bibliogra�a s'hi troben

algunstreballsquehanestudiatel transportdemat�eriasensereaccío endolls turbu-

lents,tantexperimentalmentcomnum�ericament.Ramapriani Chandrasekhara[28],

Jenkinsi Goldschmidt[35] i Davies,Keffer i Baines[36]estudiarenexperimental-

mentdollscalentsenairei enaigua.El treballnum�ericdeStanley [68] realitz�auna

simulacío directapercalcularel transportd'un escalarpassiuenaquestacon�gura-

ció.

A la �gura 4.92esmostrael per�l de temperaturamitjanaen la zonad'autosi-

militud. S'observaqueelsresultatsobtingutsreprodueixencorrectamentelsper�ls

de la bibliogra�a, ambunapetitadiscrep�anciaa la zonamésllunyanadelescapes

detall.

Els per�ls d'autosimilitudno mostrenelsefectesdela barrejaqueesprodueix

aigüesavall. Pertal dediferenciarambmésclaredatla dispersío detemperaturala

�gura 4.93mostral'evolució de la mitja amplada(punton la temperaturamitjana

prenunvalor igualala meitatdela temperaturadelcentredeldoll). Igualqueal cas

dela velocitat,la mitja ampladaenfunció dela temperaturapresentaunalinealitat

ambla dist�anciaa l'origen:

dT

H
� K1T 4

x
H

� K2T 5 (4.5)

S'observa a la gr�a�ca queen l'estudi portata termela linialitat s'inicia a una

dist�ancia10Hdel'origen. Al casdela mitja ampladacalculadaapartirdela veloci-

tatmitjana,aquestadist�anciaeramenor. A la taula4.7espresentenelsvalorsobtin-

gutsperK1T i K2T i escomparaambaltresestudis.El valordelpendentobtinguten

aquesttreballestrobadinsdel rangdelstreballsexperimentals.Perl'origen virtual

de�nit per la variableK2T s'ha obtingutun valor superiora causade la dist�ancia

necess�ariapeldesenvolupamentdel doll.

A la �gura 4.94esmostrael decä�mentdela temperaturamitjanaal centredel

doll. Igual queal casdel decä�mentde la velocitat,el per�l segueixunapot�encia

-1/2 queespot expressarcom
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Autor K1T K2T M1T M2T

Treballpresent 0.158 -4.00 0.346 -4.52
Ramaprian[28] 0.167 2.00 0.194 6.00

Browne[99] 0.128 5.00 0.189 7.86
Jenkins[35] 0.123 0.090 0.261 -5.62
Davies[36] 0.115 2.05 0.258 0.920
Stanley [68] 0.128 -0.465 0.280 -1.71

Taula4.7: Dadesdel creixementde la mitja ampladai el decä�mentde la tempe-
raturaal centredel doll. Resultatsd'aquesttreball, d'estudisexperimentalsi de
simulacío directa.
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�

T0

Tc

� 2
� M1T 4

x
H

� M2T 5 (4.6)

A la taula4.7 espresentenelsvalorsobtinguts.En aquestcasel decä�mentde

la temperaturáeslleugeramentméslentqueentreballsprevis, obtenintunvalorsu-

periorperla variableM2T . Aquestadifer�enciaésacausadela proximitata l'origen

i la necessitatd'un domini computacionalmésgranper analitzarcorrectamentla

zonad'autosimilitud.

A la �gura 4.95esmostrala desviacío est�andarddela temperaturaal doll. S'ob-

serva queelsdiferentsestudisprevis variensustancialmententreells. El per�l ob-

tingut presentadosm�aximslocalitzatsa a y � dT i y �$	 dT i un m�́nim al centre

del doll. Pertant,a la regió turbulentalesoscil� lacionsprincipalsdela temperatura

esprodueixensobreelspuntsquede�neixenla mitja amplada.



110 CAPÍTOL 4. RESULTATS

0 5 10 15 20 25

x/H

0

1

2

3

4

5

6

7
(T

0/T
c)2

Decaïment de la temperatura mitjana

Figura4.94:Decä�mentdela temperaturamitja al doll
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4.3.3 Camp reactiu

Existeixungraninteréspelsprocessosdetransporti mesclaen�uxos turbulents

ambcapesdebarrejaper la seva import�anciaenla propagacío decontaminantsen

�uxos mediambientals.En aquestscasos,la in�u �enciadela turbul�enciaésdecisiva

ja quelespetitesescalesaugmentenla barreja.

En aquesttreball,s'haanalitzatel transportdemat�eriaambreaccío A � B � P

al doll pla tridimensionalturbulent. Igual queal segon disseny factorial del cas

bidimensional,suposaremque no existeix premesclai que el reactiuA entraal

dominipel �ux principal,mentresqueB hofapelsecundari.El númerodeSchmidt

escollit és1.0i el Damk̈ohler0.01.

La �gura 4.96mostrael campde concentracionsinstantanidel productede la

reaccío a un pla centralal doll. S'observa cominicialmentl'esp�ecieqú�mica P es

formanomésa la regió delescapesdebarreja.Un cops'inicia la zonaturbulenta,

la mesclade A i B es torna molt més important i augmentala concentracío del

producte.

El campde concentracío de P sobrela capade barrejaes mostraa la �gura

4.97. Perfacilitar la visualitzacío, s'harepetitel campenla direccío peri�odica.La

sinuositatdel �ux �ns gaireb́e la meitatdel domini i lesgransestructuresformades

a prop de l'entradaprovoquenl'alternança de regions amb m�́nims i m�aximsde

concentracío enaquestcamp.Aix �́ perexemple,ax
�

H � 12decreixla concentracío

mentresquea x
�

H � 8 i 13aquestaaugmenta.

A la �gura 4.98espresentenels per�ls mitjansde concentracío per l'esp�ecie

qú�mica A. S'observa que�ns a unadist�anciade 10 di�ametresel per�l no sofreix

capcanvi signi�catiu. A partird'aquestpunt,la regió turbulentaprovocaunar�apida

dispersío del reactiui disminueixla concentracío al centre.En comparacío ambles

simulacionsbidimensionalsrealitzadeson la dispersío estava prodü�da per l'apa-

rició de les estructures,el casturbulent mostraun per�l mésample,ocupantmés

regió del domini.

El canvi der�egimal �ux ax/H=10esfanotableenla gr�a�ca deconversío (�gura

4.99).El pendentdela corbavariasigni�cativamentpassataquestpunt,augmentant

el creixementdela conversío. Propdel �nal deldominicomputacional,la conversío

obtingudasuperael 15%.
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Figura4.96: Concentracío instant�aniadel'esp�ecieqú�micaP al pla z/H=2a temps
t=400

Figura4.97:Concentracío instant�aniadel'esp�ecieqú�micaPal play/H=9.5atemps
t=400



4.3. DOLLS PLANS TRIDIMENSIONALS 113

6 8 10 12 14

y/H

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

C
A

x/H=0
x/H=5
x/H=10
x/H=15
x/H=20

Concentració mitjana de A

Figura4.98:Concentracío mitjanadeA adiferentsdist�anciesdel'origen.

0 5 10 15 20 25

x/H

0

5

10

15

20

X
A

Conversio de A al llarg del doll
doll turbulent 3D

Figura4.99:Conversío del'esp�ecieqú�micaA al llarg del doll
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Conclusions

Al llarg detot aquesttreballs'ha estudiatla in�u �enciadelesestructurescohe-

rentsdel �ux d'un doll pla sobreun sistemareactiuA � B � P. L'an�alisi num�erica

s'ha realitzatambun nou codi de computacío paral� lela desenvolupaten Fortran

90 sotala interf́�cie d'intercanvi de missatgesMPI. Aquestprogramariinform�atic

resolnum�ericamentlesequacionsdetransportdequantitartdemoviment,energia i

mat�eriaenundomini computacionalestructurat,rectangulari obert.

Les equacionss'han discretitzatutilitzant esquemesde segon ordre. Per eli-

minarinestabilitatsi falsesoscil.lacionsprodü�despel transportaltamentconvectiu

delsfortsgradientsdetemperaturai mat�erias'haimplementatl'esquemaULTIMA-

TE deLeonard.

Les condicionsde contornimplementadespermetenestudiarun domini com-

pletamentobert,ja quefaciliten la incorporacío de �uid esxterni la sortidade les

estructurescoherentsa foradel domini.

El codi haestatparal� lelitzat perpoderexecutar-seenm�aquinesmulticomputa-

dores.El domini computacionalesdivideix entreelsprocessadorsi cadascunresol

les equacionsdiscretitzadessobreels nodesd'una regió determinada.L'intercan-

vi dedadesentreelsdiferentsprocessadorsesrealitzamitjançant lescomandesde

la llibreria MPI. Els resultatsdemostrenque hi ha unagran millora en el temps

de c�alcul i queespot aconseguir unabonae�ci �enciasi escomparaambun codi

seq̈uencialoptimitzat.

Inicialmentel codi haestatvalidatrealitzantc�alculsde�uxos bendocumentats

a la bibliogra�a, com són el �ux de Couettei el �ux en unacavitat cúbicagene-

rat perunaparetm�obil. La coher�enciadelsresultatscomparatsamblessolucions
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anaĺ�tiqueso detreballsprevis demostrael correctefuncionamentdelcodi i la vali-

desadelsseusresultats.

En unaprimeraetapa,s'ha simulatun doll pla d�ebil bidimensionallaminara

Reynolds7000afegint diferentspertorbacionsarti�cials al seuper�l de velocitats

a l'entrada.Sotaaquestescondicions,dinsdel domini dec�alcul el doll ésperi�odic

en el tempsi ambgransrecirculacionsqueesdesplacenen la direccío principal.

El valor alt de la velocitatdel �ux secundaripermetcentrarl'estudi en la regió de

r�egimlaminari detransicío, ja queel doll esdesenvolupaméslentament.Enaquest

cas,s'han estudiatels efectesqueaquestesinestabilitatssim�etriquesi alternades

sobreles capesde barrejaprovoquenen l'estructuradel �ux. S'ha demostratque

lespertorbacionsaplicades,amésdedeterminarel �ux a l'origen, �x enla posterior

evolució deldoll, aix́� comlessevespropietatscorrentavall.

Analitzant l'evolució al llarg del tempsde les velocitatsen un punt del domi-

ni, s'ha determinatles freqü�enciescaracteŕ�stiquesdel �ux. Perun doll pla sense

pertorbacions,la freqü�enciaadimensionalnaturalobtingudahaestatde1.18.En el

casdedolls ambpertorbacionsa Strouhal0.5, s'ha comprovat l'aparició denoves

estructuresambfreqü�enciadobledel'aplicada.

El control aconseguit sobreel campde velocitatsmitjançant les inestabilitats

arti�cials s'ha aplicata un doll pla d�ebil ambtransportdemat�eria i reaccío. Amb

lessimulacionsrealitzades,s'haanalitzatelsefectesdela freqü�enciadela pertorba-

ció, dela velocitatdela reaccío i delcoe�cient dedifusió moleculardelesesp�ecies

qú�miquesencasosambi sensepremescladelsreactius.Elsresultatsconclouenque

determinadesinestabilitatsarti�cials afavoreixen el consumdelsreactius,aconse-

guintunamajorconversío enmenysdomini. Elsc�alculsmostrenquela pertorbacío

a Strouhal1.5afavoreix un r�apidaugmentdela concentracío del'esp�ecieresultant

propdel'entrada,mentresqueStrouhal0.5mostraunaconversío mésbaixaalspri-

mersdi�ametres.No obstant,ambl'aparició delsv�ortexs, la mescladelesesp�ecies

qú�miquesmillora considerablementaaquestafreqü�enciamésbaixa,presentantuna

tend�enciacreixent. Tamb́e s'ha comprovat quela variacío de la difusió molecular

no afectaal sistemaja queaquestest�a fortamentgovernatpel transportconvectiu.

S'hademostratqueenlescondicionsestudiadesel doll d�ebil ésmolt mése�caç

com a reactorsi espertorbaarti�cialment el seuper�l de velocitat inicial queno

passi esdeixaevolucionarlliurement. La difer�enciaen la conversío per la regió

estudiadapot arrivaraserdel 50%.

Implementantal codi la t�ecnicadesimulacío degransescalesambel modelde
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Smagorinsky, s'haestudiatundoll pla fort tridimensional,turbulenti reactiuaRey-

nolds3000. La velocitatdel �ux secundarienelsdoll forts ésd'ordre inferior a la

velocitatdel doll i per tant espot suposarquela seva in�u �enciaésm�́nima sobre

els resultatsi queaquestssón similarsaldsd'un doll sense�ux co-corrent.En les

condicionsestudiades,el doll presentadueszonesbendiferenciades:unaregió de

desenvolupamenti inestabilitzacío i unaregió turbulentalluny del'entrada.Els re-

sultatsobtingutspel campdin�amicenaquestcaspresentenbonaconcordanc¸a amb

elsexperimentalsdisponiblesa la bibliogra�a. El decä�mentdela velocitatmitjana

al centrei el creixementdela mitja ampladasegueixenelsper�ls linials determinats

per l'an�alisi d'autosimilitud. Els per�ls develocitatmitjanacoincideixenambels

obtingutsentreballsexperimentalsprevis. Als valorsdelesdesviacionsest�andards

estrobaalgunadiscrep�anciaprodü�daprincipalmentper la limitació dela longitud

deldomini. A lesdist�anciesestudiadesaquestesvariablesencaraestanin�uenciades

per lesgransestructuresdela regió detransicío. El grannombred'estructurestri-

dimensionalsexistentsal campinstantanienla regió turbulentaesfa evidentenels

gr�a�cs devorticitat. L'an�alisi delsper�ls deconcentracío delesesp�eciesqú�miques

mostraun in�u �enciaclarade les dueszonesexistents. Mentresquea la regió de

desenvolupamentla reaccío esprodueixprincipalmenta lescapesdebarreja,la zo-

na turbulentaaugmentala dispersío i mescladelscontaminants.Aquestamillora

in�ueix en la conversío de lesesp�eciesqú�miquesincrementantl'e�c �aciadel doll

comareactor.
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Treball futur i recomanacions

Enaquesttreballs'haanalitzatnum�ericamentunnúmerolimitat delspar�ametres

queintervenena l'evolució del doll reactiu. El treball espodriacontinuarestudi-

ant altresvariablesqueaportarienmésinformacío de la in�u �enciade l'estructura

del �ux sobreel sistemareactiu. Aix �́ per exemple,espodriaanalitzarambmés

exactitudelsefectesdel'amplitud dela pertorbacío aplicadaa l'entradadel doll, la

in�u �enciad'introduir a la velocitatde reaccío unafuncionalitatrespectela tempe-

raturao elsefectesdela variacío del númerodeReynolds.

Amb el noucodi desimulacío desenvolupats'ha aconseguit unaeinadec�alcul

potent,e�caç i �e xible per futuresl�́niesde recercaen l' �ambit de la mec�anicade

�uids computacional.No obstant,aquestcodi necessitamésesforçper continuar

millorant i ampliant-sepertal depodersimularaltresgeometriesi condicions.

Algunesdelesmilloresqueespodrienrealitzarsón:

� Afegir nousmodelsde Large Eddy Simulationque podenmillorar els re-

sultatsdeSmagorinsky endeterminadessituacions,comperexemple,el cas

d'exist�enciadeparetsf�́siquesalscontornsdel domini.

� Implementarlesequacionsde�uid compressible,quefacilitarienlessimula-

cionson s'introdueixenpertorbacions.

� Introduiralgorismesmultigrid, queestalviariengranpartdel tempscomputa-

cionalnecessariperla resolucío del'equacío dePoisson.

� Resoldrelesequacionsdiscretitzadesambesquemesimpl�́cits,reduintel temps

decomputacío enla integracío temporal.
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� Canviar la resolucíodel'equacíodePoissonperunm�etodemésparal� lelitzable.

D'aquestamaneras'eliminariael coll d'ampollaexistentqueimpedeixmillo-

rar l'e�ci �encia.

La implementacío d'aquestsmilloresestendrial'aplicabilitat i funcionalitatdel

codi.
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