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Resum

El doll plaésunacon guracié resultantela interacco deduescapesiebarreja
simetriques parallelesi dediferentsignedevorticitat. Estractad'un ux degran
interespracticperlessevesaplicaciondirectesa processomdustrialsi mediambi-
entals.

Aquesttreballqueespresentanalitzala interaccod entrelesestructuresle ux i
eltranspordematriaal doll pla. L'estudirealitzatdemostrajueel ux aigliesavall
esta determinatper les condicionsa la regid d'entradadel doll. Aix”, mitjangant
pertorbacionarti cials a l'entradaes pot determinara posteriorevolucio de les
estructuresaracteistiquesdel ux. Aquestcontrol permetaugmentar disminuir
el consumd'especiesqu miquesdins d'un sistemareactiual doll. Escollintles
pertorbacionsadientsa I'entradadel domini, hom pot aconsguir in uir al desen-
volupamentela reacco qumicaal llarg del doll i obtenirunacorversib desitjada
lluny delpuntonel ux haestatpertorbat.

Perrealitzaraquestdascas'hadeserolupatun codi de simulacb dedinamica
de uids ambel llenguatgede programad Fortran90 i sotala interfcie d'envi-
amentde missatge{MPI) entreprocessadorsAquestprogramariinformatic re-
sol numericamentles equaciongle transportde quantitatde moviment, enegia i
maiteria en un domini computacionatectangulan obert. Amb les condicionsde
contornimplementade®s permetincorporar uid externi les recirculacionsdel
ux podensortir del domini, reproduintel comportament’sic real del doll enun
dominiin nit.

Lesequacionhanestatdiscretitzadesitilitzant diferentsesquemesperalster-
mesconvectiuss’haempratun esquem®&UICK deseggonordre,peralsdifusiusun
esquemaentrati peralstemporalsun esquemaidams-BashfortPeltransportde
matriai enegia s'haempratun esquemaentratambla correcco ULTIMATE de
Leonardpelstermescorvectius,ja queaquesesquemaorregeix lesinestabilitatd
falsesoscil lacionsdel transportaltamentconvectiuquanexisteixenforts gradients.



El codi haestatparallelitzat per poderexecutarseen maquinesnulticomputa-
dores.El domini computacionaésdivideix entreels processadonscadascumesol
lesequaciongliscretitzadesobreels nodesd'unaregio determinadaPerintercan-
viar dadesentreels diferentsprocessadorssfa Us de lescomandegsle la llibreria
MPI (Messae Passinginterface. Els resultatsdemostrerquehi haunagranmi-
lloraenel tempsdecalculi queespotaconsguir unabonae ci enciasi escompara
ambun codi seqiencialoptimitzat.

Perevaluarels efectesde les pertorbacionsrti cials sobreel campde veloci-
tatsi caracteritzatesestructuregoherents'’hanrealitzatun seguit de simulacions
bidimensionalsa Reynolds 7000. En aquestscasoss'han consideratdolls plans
debils,ésadir, ambunavelocitatde ux co-correnalta. D'aguestananerda zona
d'autosimilituds'allunya del'entradai espot centrar'analisi sobrela regio inicial
del doll. Amb les simulacionscomputacionalsealitzades'ha evaluatdetallada-
mentla in u enciadelespertorbacionsobreel ux, demostrantuelesestructures
coherentsbn periodiquesenel temps.

En agquestscasos,tamte s'ha estudiatl'efecte que produeixen el nUmerode
Schmidt, Strouhali Damkbhler sobrela corversb de la reaccd qumica en dolls
ambi sens@remesclalereactius.S'hacomprozatquedeterminadeBeqienciesde
pertorbaciongacilitenla formacb d'estructurecoherentguemilloren la barrejai
augmentera cornversb dela reaccd. Tamke s'hademostrata pocain u enciadel
termedifusiuja queel ux esafortamentdominatpel transporiconvectiu.

Implementantl codila tecnicade simulacb de gransescalesambel modelde
Smagorinsk, s'ha estudiatun doll pla tridimensionalturbulenta Reynolds 3000.
Enaquestasla velocitatdel ux co-corrents’haescollitpetitaperobtenirla regio
d'autosimilitud prop de I'entradai dins del domini computacional A més, el doll
s'hainestabilitzataplicant-hiun petit soroll a I'entrada. Els resultatsobtingutspel
campdinamic presentergranconcordana ambels experimentalgdisponiblesa la
bibliogra a i segueixenel pato dela zonad'autosimilitud. S'’haanalitzatel sistema
reactiusotaaquestesondicions analitzant'evolucié dela corversb alesregions
deregimdetransicd i turbulent. S’ha demostratjueel grannombred'estructures
existentsalaregio turbulentadel campinstantanfacilitala barrejaentrelesesgecies
gu miguesaugmentanta conversib delsreactius.



Agra ments

El treballdescritenaquestanenorias'’hadeserolupatdinsdel grupderecerca
Experimentad, Computacd i ModelitzaconenMecanicade Fluidsi Turbulencia
(ECoMMFIT) del'EscolaTecnicaSuperiord'EnginyeriaQu micadela Universitat
Rovirai Virgili, ambla direccb conjuntadelsDrs. F.X. Graui I. Cuesta.

Desitjofer evidentel meusinceragrdmental Dr. FrancesXavier Graui al Dr.
lldefonsoCuestgperacceptata direccd d'aquestreball. La sevaacuradalireccd,
el constansuport,elsconeiementdransmesomitjangantelsseusensegaments
elsseusconsells pacenciahanestatdeterminantsl llarg d'aquestsarys.

Tamlke voldria expressata meva gratitudals meuscompaiys del programade
doctorat.En especiak Ulian Spassu, perla seva ajudadurantelsinicis del treball
de computadd, a Ingrid Martorell, pels seuscontinusi sabisconsells,i a Josep
Pamiesi Alex Fabregat,quehancol laboratenalgunadelesetapesielatesi.

Tamke vull tenirunrecordperal meuamicJo$ Ranbn Biau, perla sevaajuda
entot moment peracceptacorregir el catah escritd'aquestamenoria.

Evidentmentno puc oblidar als meuspares,els qualsm’han donattot el seu
suporti m'han ajudata mirar endaant. Senseells la realitzaco d'aquesttreballno
haglesestatpossible.

Agraeixotamte 'ajut ecoromic rekut per part del departament’'Enginyeria
Mecanicaal concedirmeunabecaderecercdJRV perrealitzaratesidoctoral;aix
comel suportaddicionaldelgovernespagol mitjancantelsprojecte D GES-PB96-
1011i DPI2000-1578-C02-C0Ol1Tamle agraeixd'ajut ecoromic de la Comunitat
Europeasotael projecteAccesgo Reseath Infrastructues- Action of the Impro-
ving HumanPotential Programmeque em va permetrerealitzarduesestadesle 6
setmanesnelscentresdlesupercomputabiEPCC(Edinburgh, Esmcia)i CINECA
(Bologna,ltalia).



Perlltim voldriaexpressael meuagramentalsmembresleltribunalDr. Fer,
Dr. Pallarés,Dr. Ferrandez Dr. Grifoll i Dra. Iglesiasperacceptajudicaraquest
treballi a totesles personegjue,directao indirectamenthancontribu't enla seva
elaboraab.

Vi



Index de gur es

2.1
2.2
2.3
2.4
2.5
2.6
2.7

3.1

3.2

3.3
3.4
3.5

4.1
4.2

4.3

4.4

4.5

Volumdecontroll-dimensional . . . . .. .. ... ... .....
Volumdecontrol2-dimensional . . . . .. ... ... ... ...,
Volumdecontrol3-dimensional . . . . .. ... ... .......
Con guracio deldoll platridimensional eixosde coordenades . .
Per | develocitatal'entradadeldoll . . . . . . ... ... ... ..
Desviacbd esandarddela pertorbadd afregienciesdiscretes. . . .
Desviacionestndardsiela pertorbacdh ambunsorollblanc . . . .

Arquitecturesdlecomputadorepercalcul parallel (a) Multiproces-
sador;(b) Multicomputadora. . . . .. ... .. .. ........

Descomposi@ del domini. Les etx esindiquenla comunicad
entreprocessadorgerlesregionscompartides. . . . . . . ... ..

LleideAmdahl . . .. .. ... .. .. ... ...
Resultatsle SpeedUmbtingutsal cluster . . . . . . ... ... ..
E cienciadelnoucodialcluster . . . . . . ... ... ... ....

Esquemalel ux deCouette . . . . . .. ... ... ... .....
Evolucib temporaldel per | de velocitatpel ux de Couettea Re
100 . . e
Evolucib temporaldel per | de velocitatpel ux de Couettea Re
1000 . . . e
Evolucib temporaldel per | de velocitatpel ux de Couettea Re
5000 . ... e
Per Is de les componentge la velocitat horizontal (u) i vertical
(v) enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat
bidimensionah Re 1000persimulacionsamb41x41nodes. . . . .

Vii



4.6 Perls delescomponentgie la velocitat horizontal (u) i vertical
(v) enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat
bidimensionah Re 1000persimulacionsamb81x81nodes. . . . . 45
4.7 Perls deles componentsle la velocitat horizontal (u) i vertical
(v) enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat
bidimensionah Re 3200persimulacionsamb41x41nodes. . . . . 46
4.8 Perls deles componentsle la velocitat horizontal (u) i vertical
(v) enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centrede la cavitat
bidimensionah Re 3200persimulacionsamb81x81nodes. . . . . 46
4.9 Esquemalela cavitat lid-driventridimensional . . . . .. ... .. a7
4.10 Per Is delescomponentslela velocitathorizontal(u) i vertical (v)
enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centredelplaz H 2

ala cavitat tridimensionak Re 1000. Simulacb amb613 nodes. . . 48
4.11 Campdevelocitatsu-valplaz H 2 perla cavitat tridimensional
aRe1000.Simulacbamb61®nodes. . . . . .. ... ....... 48
4.12 Campdevelocitatsu-w al play H 2 perla cavitat tridimensional
aRe1000.Simulacbamb61®nodes. . . . . ... ... ...... 49
4.13 Campdevelocitatsv-w al plax H 2 perla cavitat tridimensional
aRe1000.Simulacbamb61®nodes. . . . . .. ... ....... 49
4.14 Contorngdevorticitat peldoll plasenseertorbadd aRe7000 . . . 52

4.15 Moduldela velocitatmitjanapel doll plasenseertorbad aRe7000 52
4.16 Per Is dela componentu dela velocitatmitjanapel doll pla sense

pertorbaddaRe7000. . . . . . ... .. ... ... ... 53
4.17 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbaddaRe7000. . . . . . ... ... ... ... .. 53
4.18 Contorngdevorticitatpeldoll plasenseertorbacd pero ambsoroll
aRe7000 . . . . . ... . e 54
4.19 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla sensepertorbad pero
ambsorollaRe7000 . . . . . . .. . ... 54
4.20 Per Is dela componentu dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd peio ambsorollaRe7000 . . . . ... ... ...... 55
4.21 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd peio ambsorollaRe7000 . . . . ... ... ...... 55
4.22 Contorngdevorticitatpeldoll plaambpertorbad sinusddal simetrica
aSt=1.0aRe7000 . . ... .. .. . . ... 57



4.23 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-

sodal simetricaaSt=1.0aRe7000 . ... ... .......... 57
4.24 Per Is dela componenu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbadd sinusédal simetricaa St=1.0aRe7000 . . . . . . . .. 58
4.25 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd sinusédal simetricaa St=1.0aRe7000 . . . . . . . .. 58
4.26 PerIs rmsde la componenu de la velocitatmitjanapel doll pla
ambpertorbaadd sinusddal simetricaa St=1.0aRe7000 . . . . . . 59
4.27 Perls rmsdela component de la velocitatmitjanapel doll pla
sensegertorbadd sinusddal simetricaa St=1.0aRe7000. . . . . . 59
4.28 Contorngdevorticitatpeldoll plaambpertorbad sinusddal simetrica
aSt=0.5aRe7000 . . .. ... ... ... 60
4.29 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-
sodal simetricaa St=0.5aRe7000 . . ... ............ 60
4.30 Per Is dela componenu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbadd sinusédal simetricaa St=0.5aRe7000 . . . . . . . .. 61
4.31 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd sinusédal simetricaa St=0.5aRe7000. . . . . . . .. 61
4.32 Per Is rms de la componenu de la velocitatmitjanapel doll pla
ambpertorbadd sinusddal simetricaa St=0.5aRe7000 . . . . . . 62
4.33 Per Is rms de la componenty de la velocitatmitjanapel doll pla
sensgertorbadd sinusddal simetricaa St=0.5aRe7000. . . . . . 62
4.34 Contorngdevorticitat peldoll plaambperturbadd simetricai St1.0
ambunareducco del'ampladadela pertorbadd aRe7000. . . . . 63

4.35 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-
sodal simetricai St=1.0ambunareduccod del'ampladadela per

torbacbaRe7000 . . .. .. ... ... ... ... 63
4.36 Contornsdevorticitat peldoll plaambpertorbadd sinusodal alter
nadaaSt=1.0aRe7000 . ... ... ... .. ... ... ..... 66
4.37 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-
sodal alternadaa St=1.0aRe7000 . . ... ... ... ... ... 66
4.38 Per Is dela componenu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbadd sinusédal alternadaa St=1.0aRe7000 . . . . . . . .. 67
4.39 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd sinusédal alternadaa St=1.0aRe7000 . . . . . . . .. 67

iX



4.40 Per Is rms de la componenu de la velocitatmitjanapel doll pla

ambpertorbadd sinusddal alternadaa St=1.0aRe7000 . . . . . . 68
4.41 Per Is rms de la componentv de la velocitatmitjanapel doll pla
sensgertorbadd sinusddal alternadaa St=1.0aRe7000. . . . . . 68
4.42 Contornsdevorticitat peldoll plaambpertorbaadd sinusodal alter
nadaaSt=0.5aRe7000 . ... ... ... ... ... ....... 69
4.43 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-
sodal alternadaa St=0.5aRe7000 . . ... ... ... ...... 69
4.44 Per Is dela componenu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5aRe7000 . . . . . . . .. 70
4.45 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5aRe7000 . . . . . . . .. 70
4.46 Per Is rms de la componentu de la velocitatmitjanapel doll pla
ambpertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5aRe7000 . . . . . . 71
4.47 Per Is rms de la componentv de la velocitatmitjanapel doll pla
sensgertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5aRe 7000. . . . . . 71
4.48 Contornsdevorticitat peldoll plaambpertorbaadd sinusodal alter
nadaaSt=0.25aRe7000. . . . . .. .. ... ... ... 72
4.49 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-
sodal alternadaa St=0.25aRe7000. . . . . . . . . ... ... .. 72
4.50 Per Is dela componenu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.25aRe7000 . . . . . . .. 73
4.51 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.25aRe7000 . . . . . . .. 73
4.52 Per Is rms de la componentu de la velocitatmitjana pel doll pla
ambpertorbaadd sinusddal alternadaa St=0.25a Re 7000. . . . . . 74
4.53 Per Is rms de la componentv de la velocitatmitjana pel doll pla
sensgertorbaadd sinusddal alternadaa St=0.25aRe 7000 . . . . . 74
4.54 Contorndevorticitat peldoll plaambpertorbaadd sinusddal alter
nadaaSt=1.5aRe7000 . ... ... .. ... ... ... ..... 75
4.55 Modul de la velocitat mitjana pel doll pla amb pertorbadd sinu-
sodalalternadaa St=1.5aRe7000 . ... ... .......... 75
4.56 Per Is dela componenu de la velocitatmitjanapel doll pla amb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.5aRe7000 . . . . . . . .. 76

X



4.57 Per Is dela component dela velocitatmitjanapel doll pla sense
pertorbadd sinusédal alternadaa St=1.5aRe7000 . . . . . . . ..
4.58 Per Is rms dela componenu de la velocitatmitjana pel doll pla
ambpertorbaadd sinusddal alternadaa St=1.5aRe 7000 . . . . . .
4.59 Per Is rms dela componentv de la velocitatmitjana pel doll pla
sensgertorbadd sinusddal alternadaa St=1.5aRe7000. . . . . .
4.60 Espectrede freguenciesperla componenu dela velocitatal punt
x h 10,y H 2alllarg deltempsperal doll plasenseertorba-
cib pem ambsorollaRe7000 . . ... ... ... .........
4.61 Espectrede freguenciesperla componenu dela velocitatal punt
x h 10,y H 2alllargdeltempsperal doll plaambpertorbacd
sinusddal simetricaambSt=1.0aRe7000. . . . . . ... ... ..
4.62 Espectrale freqienciesperla componenu de la velocitatal punt
x h 10,y H 2alllargdeltempsperal doll plaambpertorbadd
sinusodal alternadaeambSt=1.0aRe7000. . . . . . ... ... ..
4.63 Espectrale freqienciesperla componenu de la velocitatal punt
x h 10,y H 2alllargdeltempsperal doll plaambpertorbadd
sinusodal simetricaambSt=0.5aRe7000. . . . . . ... ... ..
4.64 Espectrede freguenciesperla componenu dela velocitatal punt
x h 10,y H 2alllargdeltempsperal doll plaambpertorbacd
sinusodal alternadaeambSt=0.5aRe7000. . . . . . ... ... ..
4.65 Concentracionsstananiesdel productedela reaccd gumicaper
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissery factoriall. . ... ... ... ..
4.66 Concentracionsstananiesdel productedela reaccd gumicaper
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissery factoriall. . ... ... ... ..
4.67 PerIs de concentracionsl’A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissery factoriall. . ... ... ... ..
4.68 Per Is de concentracionsl’A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissery factoriall. . ... ... ... ..
4.69 Corversbdel'especiequmicaA alllarg deldoll aSc=0.5.Dissery
factoriall. . . . . . . . ..
4.70 Corversbdel'especiequmicaA alllarg deldoll aSc=1.5.Dissery
factoriall. . . . . . . . ..
4.71 Concentracionsistananeeslel productedela reaccd gu micaper
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissery factorial2. . ... ... ... ..

Xi



4.72 Concentracionsistananeeslel productedela reaccd qu micaper

Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissely factorial2. . ... ... ... .. 90
4.73 Per Is de concentracionsl'A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissery factorial2. . ... ... .. ... 91
4.74 Per Is de concentracionsl'A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissery factorial2. . .. ... ... ... 91
4.75 Corversbdel'especiequmicaA alllarg deldoll aSc=0.5.Dissery
factorial2. . . . . . . . ... 92
4.76 Corversbdel'especiequmicaA alllargdeldoll aSc=1.5.Dissery
factorial2. . . . . . . . . 92
4.77 Contorndevorticitat peldoll plaambpertorbaadd sinusodal alter
nadaa St=0.5a Re7000carviantl'ampladadela pertorbacd . . . . 94
4.78 Comparad dela corversb del'especiequmicaA al llarg deldoll
a St=0.5modi cant 'ampladadela pertorbadd. . . . . . . ... .. 94
4.79 Comparad dela corversb del'especiequmicaA al llarg deldoll
perdiferentspertorbacions. . . . ... ... ... ... ... ... 95
4.80 Isosuperfiesdel moduldevorticitatat=400 . ... ... ... .. 98
4.81 Isosuperficiesdela componentvy dela vorticitatat=400. . . . . . 98
4.82 Mitja ampladadeldoll . . . ... ... ... .. .......... 100
4.83 Decamentdelavelocitatmitjadeldoll . . . ... ... ... ... 101
4.84 Component delavelocitatmitjana . . . . . ... ... ...... 101
4.85 Componenv delavelocitatmitjana . . . . . ... ... ...... 102
4.86 Desviacb estindarddela componenti delavelocitat. . . . . . .. 103
4.87 Desviacb estindarddela component delavelocitat. . . . . . .. 104
4.88 Desviaco estndarddela componentv delavelocitat . . . . . . . 104
4.89 TensordeReynoldsuv . . . . . . ... ... ... o 105
4.90 Viscositatturbulentainstanania al pla z=2H normalitzadaper la
viscositatcinematica . . . . . ... L 105
4.91 Campinstantandepressional plaz/H=2at=400. . . . ... . .. 106
4.92 Per Is detemperaturanitiana . . . . ... ... ... ... 108
4.93 Mitja ampladadel doll enfuncié delatemperatura . . . . . . . .. 109
4.94 Decdmentdelatemperaturanitjaaldoll . . . . . ... ... ... 110
4.95 Desviaco esandarddelatemperaturaldoll . . ... .. ... .. 110

4.96 Concentrad instantiniadel'especiequ micaP al plaz/H=2atemps
t=400 . . . .. 112



4.97 Concentra@ instantiniade I'especie qumica P al play/H=9.5a

tempst=400. . . . . . . ... 112
4.98 Concentra@ mitjanade A adiferentsdistanciesdel'origen. . . . . 113
4.99 Corversb del'especiequmicaA alllargdeldoll . . ... ... .. 113

Xiii



Xiv



Index de taules

3.1

4.1
4.2
4.3
4.4
4.5
4.6

4.7

Ordinadorattilitzats. . . . .. ... .. ... ... .. ....... 34
Parametreaitilitzatsalsdisserys factorialsdedosnivells . . . . . . 82
Corversb d'A alsdiferentscasodel dissely factoriall. . . . . . . 84
Efectesdelesvariablesalsdissery factoriall . . . ... .. .. .. 84
Corversb d'A alsdiferentscasoslel dissely factorial2. . . . . . . 89
Efectesdelesvariablesalsdissery factorial2 . . . . ... ... .. 89

Dadesdel creixementde la mitja amplada el decdmentdela ve-
locitat al centredel doll. Resultatsd'aquesttreball,d'estudisexpe-
rimentalsi desimulacbdirecta. . . . . ... ............ 99
Dadegdel creixementdela mitja amplada el decdmentdela tem-
peraturaal centredel doll. Resultatgd'aquesttreball, d'estudisex-
perimentals desimulacb directa. . . . ... ... ......... 108

XV



XVi



Captol 1
Intr oduccio

Els dolls planssdon uxos resultantde la interaccd de duescapesde barreja
simetriquesparallelesi dediferentsignedevorticitat. Aquestapropietatelscarac-
teritzai elsdiferenciadinsdelsdiferents uxos onapareienlescapesiebarreja.

Estractad'un ux de graninterespractic ja que estrobaa unagranvarietat
d'aplicacionsindustrialscom podenser comhustions,propulsionsa reacco o u-
xo0s mediambientals Entendrela dinamicad'aquest ux ésnecessarper intentar
controlarelsfenomensde transportques'hi produeixenenaquesteaplicacions.

La zonad'autosimilitud del doll pla desemolupadaaigiiesavall €ésde granin-
teres pel regim turbulent que presentael ux. No obstant,I'organitzacd de les
gransestructures l'inici del doll plai el seuimpacteal'evolucio i barrejatamhe
ésimportantperles sevesaplicaciongdirectes.La mesclade materiaen comhustio
o la generad de soroll enpropulsb estandirectamentn uenciadesperl'evolucio
deldoll propdel'entrada.

Amb aquestreball esvol analitzarla interaccd entreles estructureslel camp
dinamic d'un doll plareactiui el transportde les esgeciesqu miguesque formen
partdel sistemaAquestaaralisi proporcionaainformacb primordialdecomaug-
mentar/disminuita formacib de productegju' mics mitjangantel controldeleses-
tructurescoherentslel ux.

Perportaratermeaquesestudis’hadesemolupatun codidesimulacb decom-
putacd parallelaper uxos 2D i 3D, escritenFortran90i sotala interf cie d'envi-
amentde missatge&ntreprocessador§iPlI.

1
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1.1 Revisio bibliogra ca

Perla sevaimportanciaal campdel'enginyeria,elsdolls hanestatsemprecentre
d'estudii aralisi. Malgrat que normalmentels estudishanestati continuenprin-
cipalmentcentratsen dolls circulars[1-11], els aven@s tecnobgicsi la potencia
computacionahanpernesorientarelstreballscapa nouscampscomson elsdolls
gueimpacterncontraunaparet{12-14], dollsambsecciongl'entradaquadradedri-
angularso rectangular$s, 15-20]o dollsamb ux lateral[21,22]. Entretot aquest
ventallde con guracionsalternatvesal doll circularestrobenelsdolls plans,font
d'estudid'aquestireball.

1.1.1 Estudisexperimentalsde dolls plans

Al llarg delsarys, s'hanrealitzatdiferentstreballsper estudiarels dolls plans
mitjancanttecniquegxperimentalsUn delsprimersvaserel d'Albertsonetal. [23]
gue es concentraga en mesurarels per Is de velocitatsmitjanesen dolls plansi
circulars.

Amb la introduccbd de la tecnicad'anemometriade | calent, van apaeixer
algunstreballson esvan calcularles quantitatsestadstiquesrelacionadesambel
campmitjai ambels camps uctuants turbulents. Miller i Comings[24] van me-
surarel campmitja de velocitati pressb, a mésdelstensorsde Reynoldsper als
primersquarantaliametresigiiesavall. AltrestreballsposteriorscomelsdeBrad-
bury [25], Heslestad[26] i Gutmarki Wygnanski[27], van utilitzar la mateixa
tecnicaper mesurarels per Is mitjansi de tensorde Reynoldsa la regi6 d'auto-
similitud del doll pla. Amb aquest®xperimentsesva demostraquel'evolucio de
les velocitats uctuants, I'ampladadel doll i el decdmentde la velocitatal centre
estaenfortamentafectatperlescondicionsd'entradadel doll.

Més recentmentutilitzant la tecnicad'anemometriade raig laserper efecte
Doppler Ramaprian Chandrasekhaf@8] vancalculardenoulesdadesstadstiques
delaregib desemolupada.

Bradhlury i Riley [29], Everitt i Robins[30] i posteriormentaRueet al. [31]
vandemostraembelsseusexperimentgjuela preenciad'unavelocitatde ux co-
correntaltapotalentirel desemolupamentel doll capala zonad'auto-similitud.

Altres treballsesvancentrarenl'estudi delsefectegproduts perl'empentai la
transfeenciad'enegiaendolls plansperlessesesaplicacionslirectesenfumeresa
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altestemperatures endesarrgguesd'aiguaderefrigeraco delsciclesde bescani
decalorenplantesenegetiques.Bashiri Uberoi[32], Kotsovinos[33] i Kotsovinos
i List [34] vanestudiaraquestefectesndolls plansaltamentcalentsmentresque
Jenkinsi Goldschmidi35], Davies, Keffer i Baines[36] van estudiarla mesclaa
temperaturemmésmoderades.

En generalels primerstreballssobrejets plansesconcentraremn I'estudi de
les quantitatsestadstiquesdel campdinamic. No obstant|es mesuresie les cor
relacionsals dolls van augmentat'interés pels movimentsde les gransescales.
Les mesuregie les correlaciondateralsde Goldschmidti Bradshav [37] mostra-
renunaguasi-periodicitaen el temps,mentregqueelscoe cientsd'autocorrelad
Gutmarki Wygnanski[27] i Everitti Robins[30] perla velocitatlongitudinalmos-
traven valors negatiusper provesa diferentsdistancies. Aquestsresultatsvan ser
interpretatcomindicadorsdel movimentondulatoride lesgransescales la regid
d'auto-similitud.

A treballsposteriorsde Cenantes Goldschmid{38] esvaobsenar quel'apa-
rentfreqiienciad’'ondulacb coincidiaambla freqienciade les gransescales.Uti-
litzant mesuresle correlacod, Oleri Goldschmid{39] suggerirergueaquestegs-
tructureserenvortex bidimensionald asinetricsdel tipus estelade von Karman.
Utilitzant simulacionswumeriquesvanpoderreproduirlescorrelacion®bsenades.
Altres estudiscomelsdeMumford[40], Oleri Goldschmid{39], Antoniaetal [41]
I GoldschmidtMoallemii Oler[42] hancon rmat aquestastructuradel ux.

Elstreballsde Sato[43] i Rockwelli Niccolls[44] i elsposteriord'Antonia et
al[41] i ThomasandGoldschmid{45] hanmostratque,propdela sortidad'un doll
ambun per | pla (top-ha, les estructurepredominantson simetriques. Aquest
comportamens'obsena amb més claredata I'inici dels dolls plans. Antonia et
al [41] vancomprovar quela transicb capa la turbulencias'inicia ala regid onles
duescapedde barrejacorvergeixeni interaccionerentreelles. En aquestaegio el
per | develocitatmitjanaevolucionadesd'un per | relatvamentplacapaunper |
paratlic. Sato[43] i Rockwelli Niccolls [44] van demostraique les estructures
asimetriquesal doll son caracteistiquesd'un per | de velocitatmitja curvat. Per
aixo, els dolls que evolucionendesde I'entradaambun per | curvat mostrenun
modeasinetric ala regio inicial.

Thomasand Goldschmidi[45, 46] van estudiarel creixementde les granses-
tructuresenlesregionsinicials pera dolls plansturbulents. Vanidenti car modes
simetricsi antisimetricsal camppropera la sortidai suggerirergueels modesan-
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tisimetricserendegutsal forcamentquelesestructureproduen sobrelescapese
barrejapassatl puntde corvergencia. Thomas Chu[47] vananalitzan'evolucio
del camppropera la sortidaimposantun petit forcamentadistic pertal d'organit-
zarlesinestabilitatanicials i aix” facilitar I'estudi. De manerasimilar, Peacoclet
al. [48] vanrealitzarunsexperimentsledollsforcatsmitjangantvibradorsmeanics
de petitamidasituatsa la sortidadel doll.

Molts delstreballsexperimentalsie dolls planss'’hanconcentraenl'evolucio
desdela regi6 dominadaperles capesde barrejacapa la regié on el doll éscom-
pletamentdeserolupato en les caracteistiquesde les gransestructuredluny de
I'entrada. No obstanthi haalgunesexcepcions.Lemieuxi Oosthuizer{49] i Na-
meri Otiigen[50] estudiarerelsefecteslelnimerodeReynoldsala zonainicial del
doll i Huangi Hsiao[51] vananalitzamitjancantanemometriae Is calentdain-

u enciade pertorbacionsirti cials al'entradadel doll sobreelsper Is develocitat
mitjana.

Enelsdarrersarys, s’hanrealitzatdiferentsestudisde reconeiementd'estruc-
turesperdescomposi@ ortogonalaplicatsa dolls. Perexemple,Faghani,Sévrain
i Boisson[52] estudiarerun doll forcat a Reynolds 5600 mentresque Gordeyev i
Thomag[53,54] analitzarerdes estructuresoherentsl jet pla turbulenta un Rey-
nolds28000.

1.1.2 Estudisnumericsdedolls plans

En comparad ambels estudisexperimentalsa la bibliogra a s'hi trobenmolt
pocs estudisnumerics de dolls plans. En un primer treball, Oler and Goldsch-
midt [39] vancomprovar I'estructurad’'estelade von Karmansimulantun doll bi-
dimensionakcompletamentlesemolupatcom unaestelade vortexs creixentsamb
unasuperposi@ de vortexs de Rankine.El creixementaigiiesavall va ser xat per
complir I'auto-similitud obsenadaals experiments.

Comte,Lesieur Larochei Normand[55] realitzarensimulaciongemporalsde
la regi6 desemolupadaperun doll bidimensionakeguint I'equacib de Bickley per
alsdolls. Persimulacionsnicialitzadesambunapertorbadd de soroll blancesva
trobarun deixantvon Karmanmostrantacoblamenentrevortexs de mateixsigne.
Noobstantguanel ux inicial conteniaunapertorbadd sinusédalenla direcc del

ux, eldeixantvon Karmanesformavapero desapareixilacoblamentdevortexs.

Dai, Kobayashi Taniguchi[56] realitzarenles primeressimulacionsde |'evo-
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lucio de dolls planssub®nics. Van realitzarsimulacionsLES amb el modelde
turbulenciade Smagorinsi. Obtenirenbonsresultatgelsper Is mitjans,pero les
intensitatde turbulenciaeranun 40% mésgransgueles obtingudesxperimental-
ment. De la mateixamaneraWeinbeger, Rewertsi Janicka[57] van obteniruns
valors 15% alts per les uctuacions a la seva simulacd d'un doll pla turbulenti
incompressiblaitilitzant tamke el modelSmagorinsk.

Enun altretreball, Reicherti Biringen[58] vananalitzarels efectesdela com-
pressibilitatenl'evolucio espaialde dolls bidimensionalambunavelocitatde co-

ux alta. Vandemostramunareducco en el creixementdel doll i en la velocitat
trans\ersalquanel nUmerode Machaugmenteaa.

Bastin,Lafoni Candel[59] estudiarerel soroll emespel doll pla turbulentper
demostramque gran part d'aquestsoroll és proddt per les gransescaledel ux.
Seauintla mateixal'nia, Cervifio etal [60] vananalitzada interacco d'un doll amb
unapertorbaad adisticasituadaa diferentspuntsdel domini.

Peraltra banda,Lo, Voke i Rockliff [61] simularenel doll pla a nUmerosde
Reynoldsbaixosperidenti car estructuregoherentenel ux tridimensional.

Realitzantsimulacionsnumeriquesdirecte(DNS), Silvai Métais[62] estudia-
renlain u enciadelesestructureprincipalsdel doll platurbulentsobrel'escalade
la xarxai la subxarxa.Akhavanetal. [63] tamke van estudiadesinteraccionsa la
regid desubescalanalitzania transfeenciad'enegia.

Tamle destaquerls diferentstreballsde Le Ribault, Sarkari Stanley [64—68]
ambsimulaciongledollsbidimensionalperiodicsi tridimensionalgurbulents.Van
comparat'e ¢ aciad'algunsmodelsde simulacb degransescaleambresultatsle
simulacb directa. Tamke emprarerel codi desemolupatper analitzarel transport
d'un escalapassivenundoll platurbulent.

Enelslltims arnys, s'hanrealitzataltresestudisnumericssobredolls planspero
encon guracionsalternatves. Aix’, per exemple,estrobenels treballsde Nasri
Lai [69,70] sobrela interacco de dosdolls plansproperso elsestudisde Scibilia i
Lain [71] sobreundoll pla parietal.

1.2 Objectius

Malgratqueenels tltims anys hanapargut diferentstreballssobredolls plans
gue aportenmoltainformacb sobreaquestacon guracio, encaraexisteixen grans
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buitsdeconeixemental respecteSegonslarecercaibliogra ca portadaaterme,no
existeix capinvestigach numericao experimentakealitzadasobresistemeseactius
endolls plans. Es peraguesimotiu queambaquestreballespreen omplir aquest
buit del conebementestudiantla in u enciade les estructurexcoherentslel ux
sobreunsistemaeactiuvA B P.

Tal i coms'hacomprovat en estudisanteriors,el campdinamic est fortament
in uenciat perlescondicionsal'entradadel doll. Amb aquestreballesdemostraa
gueel controlde pertorbacionsplicadesa I'entradadel doll pla pot determinarel
desemolupament lesestructuresoherentglel ux. A més,aquestemestabilitats
arti cials podengovernarindirectamenel sistemaeactiuvaugmentand disminuint
el consumi la producco delesespeciesqu miquesaigiesavall segonselsresultats
desitjats.

Perportara termeaquesibbjectiu,s'ha desemolupatun noucodi de computa-
cio parallela en Fortran 90 sotal'entorn MPI d'intercarvi de missatgeentrepro-
cessadorprenentcom a baseel codi 3DINAMICS [72]. El nou codi soluciona
numericamenies equacionsle transportde quantitatde moviment,d'enegiai de
materiaambreacco discretitzadesobrevolumsde controlsen dominis2D i 3D.
Al programacomputaciona'haincorporatla tecnicade simulacb de gransesca-
les amb el model Smagorinsk per analitzar uxos turbulentssensela necessitat
de solucionartotesles escaleslel ux. Amb aquestprocediment/'efecte de les
petitesescaleper sotade la mida de la xarxacomputacionabuedamodelitzati
nomesesresolenles escalegesponsabledel transportde quantitatde moviment,
enegiai matria. La tecnicade parallelitzacio empradgermetexecutarles simu-
lacionsensistemesnultiprocessadongepartintels calculsentrediferentsmaquines
i recopilantelsresultatsala seva nalitzacio.

Amb aquestcodi s’harealitzatun primer amalisi del sistemadinamicd'un doll
pla debil bidimensional els efectesqueles pertorbacions I'entradaprodueien
correntavall sobreel campde velocitatsi pressb. L'existenciad'unavelocitatalta
al ux co-correnpermetcentrad’estudienlazonainicial d'inestabilitzaco deldoll.
S'ha analitzatels efectesqueles estructuresgontroladeer la fregiienciai tipus
de pertorbaadd, produeixen sobreel campde concentracionslel sistemareactiu.
Finalments'ha determinatguinescondicionsoptimitzenla reaccd augmentanta
corversbi quinesalenteixenla formacb del producte.

Tamie s’ha analitzatun doll pla tridimensional fort i turbulentambtransport
demateriai reaccd, comparantesdadesestadstiquesdel campdinamicala regio
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d'autosimilitudambdadesexperimentalsie la bibliogra a. En aquestasla velo-
citatdel ux co-correntesbaixai s'obté unaregi6 turbulentapropdel'entradadel
doll. Els resultatsmostrenl'efecte de I'evolucio del campdinamic capa la zona
turbulentasobreel sistemareactiu. A la regio turbulentala mesclade les esgecies
gu miguesmillora considerablemena quela difussi turbulentaactuacoma me-
canismadebarrejai transport Aquestamillora enla mesclaaugmentda corversio
delareacco.






Captol 2

Fonaments

2.1 Analisi teorica

Lesequacionsgjuegovernerel ux viscosd'un uid enregimlaminari turbulent
ambtransfeenciadecalori reaccod son: I'equacib decontinutati lesequaciongle
transpordequantitademoviment,enegiai matria. Enaquestpartaespresenten
aguestegquaciond un seguit d'hipotesisque descriurarles caracteistiquesdel
problemaf’sic queensinteressa.

2.1.1 Hipotesis

Se suposararcertesun sgguit d'aproximacionssobreles caracteistiquesdel
uid, del ux i delsistema.

El ux ésnewtonia, ésadir, I'esfor¢ detall €sproporcionala la deformacd
del uid.

La densitatesconsideraconstan{condicb de ux incompressible).
Capforga exterior actuasobreel sistema.

La variacb detemperaturano afectaal campdinamic.

La dissipacd d'enegiaviscosaesconsideranggligible.
L'entalpiadereaccd ésmeryspreable.

El coe cientdedifusivitat detoteslesespeciesqu miquespresentsl sistema
esconsideraonstant.
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2.1.2 Equacionsde transport

Sotaaquestesipotesisesmentadedes equaciongncoordenadesartesianes
notacb tensorialesredueixena lessegiientsexpressions.
Equacio de continu'tat

Aquestaequacd expressda conseracio de materia.

i
— 0 2.1
T (2.1)
Equaci6 detransport de quantitat de moviment
Tamke conggudacoma equacd de Navier-Stokes,
Ti i 19 fIti;
— — —— n— 2.2
1 1 rai T (22)
on el tensoresforct; ve donatper
7 T 27
ti — — = 2.3
. i T 37 23)

aguestaquach expressda conseracid de quantitatde moviment. Els quatresu-
mandsquela formenrepresentemespectramentl'evolucio temporal,el transport
percorveccb, el termedepressb i lesforcesviscosesactuantsobreel uid.

Equacib detransport d'energia

L'expressbd perla conseracio d'enegia espot presentaenfuncio devariables
com I'enemgia interna, la presso, etc. En aquesttreball s'escriuen funcio de la
temperatura.

T F
T 1 1%

Sotaleshipotesisesmentade$equacib coincideixambl'e xpressd detransport
d'un escalapassiu.

S'obsena que, malgratestarimplementantun ux amb transportd'enegia,
s'esta meryspreantesforcesd'empentga ques'assumeixjueelstermesconvec-

(2.4)
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tius tenenmolta mésimportanciaque els termesd'empenta. Aquestahipotesi és
assumiblequanel numeroadimensionatie Richardsorconsidera{(Gr Re?) @smolt
méspetitquel.

Equacio de transport de materia

L'evolucib delesespeciesgu miquespresental sistemas'expressaom

. . 2 .
1 ﬂ’_' DY R (2.5)
J

o 12
on Rc ésel termedereaccd. En aquestreball s'estudiaunareaccd qumicair-
reversiblede segonordredeltipus 1 2 e 3. Enaquestaeacco de sntesies
combineriesmol leculeddeduesespeciesgumiques 11 2 performarunproducte
3-

Introdunt I'expressd del'equacid6 gu micadel sistemagspotreescriurd'equa-
ci6 (2.5):

. - 2 .
ot pli,, (2.6)
J

1 1 1 12
El signedel Gltim terme(kc 1 2) ésnegatiu pelsreactiusdela reaccd, C1 1 Cp, |
éspositiuperal producteCs.
Enl'estudi queaqu espresentatamte s'assumeixquekc éscontant,ésadir,
guela constantineticaésindependende la temperatura.

2.1.3 Adimensionamentde lesequacions

Pertal de generalitzaelsresultatobtinguts,s'hanescalatesvariablesenfun-
cio delessevesmagnitudscaracteistiques obtenintlesequacionanteriorsexpres-
sadesambvariablesadimensionals.

Considerantes escalede referencialg i ug per la longitud i la velocitat, es
podende nir les escalede tempsi pressd: to  lp Ugi Py rug. Dividint pel
valorreferenciaobtenimunesnovesvariablesadimensionalitzades; | Ug, X;

i Xo,t toI P Po.

L'equacb de continutati lesequacionsle Navier-Stokesenfuncib d'aquestes

variabless'expressercom

Tui

™% (2.7)
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fu - fuju - TP 1t
it % T Refx
onReésel numeroadimensionatleReynolds(Re uplg n) queexpressdarelaco

entrelesforcesinercialsi lesviscoses.

(2.8)

Espotoperararalogamenperala temperaturaEn aquestas,per, s'adimen-
sionalitzaen funci6 de la temperaturanaxima maxi la temperaturan'nima min
aconsguintquela novavariableprenguivalorsentreQi 1:

T min

max min

La novaequach detransportd’'enegia

m T 1 9T
Tt X RePr‘HX‘jz

(2.9)

dependelntumerodeReynoldsi delnUmerodePrandtl,querelacionaelscoe cients
dedifusivitat dela quantitatde movimentambla difussib termica.

Pr g
Perles especiesqumiquesel procés éssimilar. Prenentunaconcentra® de
referenciaCy comunapertotalesespecies s'introdueixla variableadimensionalit-
zadaC; i Co.
G uG 1 %G
Tt 91X Re® 'nx]2

DaC:C, (2.10)

El numerode Schmidt,Sc, araleg al nUmerode Prandtl,expressda rab entre
lesdifussvitatsde quantitatde movimenti matria.

n
< —
D

Da, el numerode Damkbhler, ésel quociententreelstempsde consum-producéi

perreacco qumicai el tempscaracteistic detransporipercornveccb.

kColo

Uo

Da

QuanDa 1lareacco espotconsideratenta,ja quelesconcentraciondeles
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especiesqu miquesestangovernadegprincipalmentpel campdinamic. En aquest
cas,elsreactiusesconsidererbenbarrejatsa nivell molecularon la reacco té lloc.
ContrariamentguanDa 1, el tempscaracteistic dela reacco ésmolt mésgran
gueel corvectiui anivell molecularesespeciesestansegregades.

2.1.4 Simulacio de grans escales

En simulacb numericadirecta(DNS), les equaciong2.7), (2.8),(2.9)i (2.10)
per uxos turbulentsno requereien de cap modeladdicional,ja que escalculen
totesles escalesde moviment afegint prou puntsde calcul. Quanles equacions
esresolennumericamenper a nimerosde Reynoldsalts, les simulacionsson més
costosesa causadels alts recursoscomputacionalsequerits. Tal i com explica
Piomelli[73], perrealitzarunasimulacb numericadirectatridimensionad'un ux
turbulentresolenttotesles escalesl nombrede puntsnecessarigsde l'ordre de
Re 4. Aix” per exemple,per un nimerode Reynoldsde 10%, caldrien10° punts
de calcul, un valor inviable per als ordinadorsd'avui en dia tant pelsrequisitsde
menoriacom peltempsde computaad.

Existeixen diferentsopcionsper obtenir solucionsnumeriquesacurade®n un
tempsde computadd raonable,com podenser els metodesRANS No obstant,la
solucb mésestesanelstltims arys ésla simulacb degransescale® Large Eddy
Simulation(LES). Amb aquestaecnicanomésesresoldirectamenta contrikbucio
delesgransestructuresles quecontener'energia, mentresqueels efectesde les
petitesescalede turbulenciaes modelitzen. Els principalsavantatgesd'aquesta
tecnicason la reducco de I'esfor¢c computacionamantenintia precissdo del DNS
ales escalegesoltes.La simulacb de gransescalessbasaen que aquesteson
mésdependentdel problema estandeterminadeperla geometrid lescondicions
del contorndel ux estudiat.En carvi, les petitesescalesresponsablede la dis-
sipacb d'enegia, son merys dependentsle la con guracio i tendeixena sermés
isotropiques, pertant,mésuniversals modelitzables.

Filtratge delesequacions

Perobtenirlesequacionperlesgransescalesl.ES esbasaenl'operacio Itrat-
ge.Unavariable ltrada f, aquellaqueesresoli quepertary alesgransescaleses
de niracom
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f f x G xx dx (2.11)
D

on D ésel domini de ltrat i G ésla funcid Itre. La funcio G determinaa la
grandariai I'estructuradelespetitesescalesA la bibliogra a esproposerdiferents
funcions Itre: gaussianafourier, etc. En aquestreball s'utilitza el Itratge més
comi encoordenadesartesianeda funcio quadrada

1D six D2
G X (2.12)
0 altramert
ambDigualala midadelescel lesdecalcul.

Aplicantel Itre alesequacionglegovern,s'obté

14;
— 2.13
X (2.13)
il T D 20 .
M To; Ui E i T°u M (2.14)
It 1X; ™ Refxjxj 1
T 0.7 2T HT
LI LI ol T, (2.15)
qt 1X; RePr'ﬂxj 1X;
1Ci 1G; Ci 1 ﬂZCi I | JC
W ﬂXJ RE$ ﬂxz DaC]_CZ T[T (216)

Termesde subescala

Durantel procgsde lItratge, apareiennoustermesa les equaciongjueintro-
dueienlain u enciadela subescalael tensoresforcde subescala

Vi U O (2.17)

i els uxos detemperatura matria

T
—
=
=
£
_|

(2.18)

T
O
£
Ol
c
@)

(2.19)
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Tali comespotobsenar, aquestsermesno espodencalcularexpl citamentja
queno depeneriinicamentlelesvariablescalculadesty;, T, Pi C;. Aix” doncscal
modelitzarlosi expressailos enfuncié delsvalorsconayuts.

El tensoresforcde subescalgdsubgridscale- SGS)esmodelitzasovint enfun-
cio d'una viscositatde subescalangss 0, en el casadimensionalun Reynoldsde
subescalapropiat.Vi; s'espressaom

. 1 <
Vi W 2 S (2.20)
ond;j ésladeltadeKronecleri el termeS; és
— 1 9G 15
i = e e 2.21
SI o W (2.21)

En aquestireball esmodelitzael tensorde Reynolds per subescalanitjangant
I'aproximaci6 de Smagorinsk [74]. Aquestmodelesbasaen la hipotesiqueles
escalepetitesdemovimenttenenassociadesnaescalademporainferior aladeles
gransescaleglel ux, lesquetransporterfenergia. Pertant, suposajues'ajusten
mésrapidamenglespertorbacions assoleienl'equilibri gairel&instananeament.
Matematicamentaquestdipotesiesrepresent@erla igualtat

1
Resxs

CD?S (2.22)

on S 2SmSm.

El coe cient constanidel model,Cs, congyut com a constanide Smagorinsk,
dependel sistemaestudiat A la bibliogra a espodentrobardiferentsvalorspropo-
sats.Als calculsrealitzatsenaquestreball,s'ThaempratCs 0 13, quecorrespon

al valor mitja obtingutper Vreman[75] ambel model Smagorinsi dinamicpera
unacapadebarreja.

Els uxos desubescalaetemperatura materiaespodenmodelitzara partirde
la viscositatde subescalatilitzantun modelsimilar al ques'utilitza pel tensony;.

- 1 T

- 2.23
RexssPrsss 1 (2.23)
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1 1Ci
ResxssSCses TX)
ElsvalorsPrgssi Scgas corresponemlsnimerosde Prandtli Schmidtd'escala
petita. Estudisrealitzatsenels (ltims arys [76—78] demostremue perunacapade
barrejagel valordePrgzsesmang practicamentonstanal llarg deltempsi I'espai.
D'aquestdreballsesdespénqueperunPrandtllaminarde0.71el valordel Prandtl
desubescal&s0.4.

Per al valor del Schmidtturbulent, la bibliogra a €s més escasa.En aquest
treball, s'utilitza el mateix valor que per Prsss ja que els efectesde la difussb
molecularturbulentaquanel sistemareactiuéslent son similars al casamb un
escalapassiuo ambla temperatura.

A l'equacib de transportde matria, tambe hi apareixun segon termeafectat
pel procésde lItratge: el termereactiu. Aquesttermeespot descomposagn part
resoltai partde subescalabtenint

HE Ujéi U]—C,

, (2.24)

DaCC, DaC;C, Da C,GC, (2.25)

Totesduesexpressiongsrelacionerenel pamametrentensitatde segregacod de
subescaldszs L
G
Ci1Co

Aquestpammetrel gzs, quociententrela covarianciade les uctuacionsde les
concentracionsel productedelesconcentracionmitjanes pot prendrevalorsdins
l'interval [-1,0]. Quanlszs 0, la mesclaés homogenia, és a dir, les esgecies
C1 i Gy estrobentotalmentbarrejadesa escalamolecular En aquestasituacbd,
les uctuacionsal campdinamic no tenencapefecteen la velocitatde la reacco.
El cascontrari, quanisss 1, espot tenir mesclaperfectamacrosopicament
peio a escalamolecularles especiesqu miquesestansegregades esfa necessari
modelitzarl'evolucio @ a l'equaci de transportde materia [79]. A I' Gltima
decadas’'han realitzatdiferentsestudissobreel comportamente la intensitatde
sgyregach demostranta seva forta depenénciarespecteel numerode Reynolds,
de Schmidti Damkbhler[2,80-82]

Lesreaccionsconsideradeen aquestreball son relatvamentlentesi per tant
sesuposaguela difusio turbulentaté su cient tempsper mesclarperfectamenels
reactiusabangjuela reacco gumicatingui unvalorsigni catiu. D'aquestananera

(2.26)

lscs



2.1. ANALISI TEORICA

sesuposauela intensitatde segregacid ésnul lai que

DaC;C, DaCiC,

17
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2.2 Metodesnumerics

Lesequaciongliferencialsquedescriuerel transporide quantitatde moviment,
enegiai materiatenensolucionsanaltiquesencasosnolt concrets percondicions
decontornmoltlimitades.La modelitzacd dedollsenregimturbulenti ambreaccod
gumicanomeésespodenresoldrenumericamentEl procedimenempratesbasaen
la transformadd del domini f'sic continua un espaicomputacionatliscret,on es
resolenlesequacionsalgebriquesresultantsiela discretitzadd espai-temporaile
lesequaciongletransport.

2.2.1 Discretitzacio

El pasdel'espaicontinual discretno ésnic ja que espot realitzarambdife-
rentsmetodesdiferencies nites, elementsnits, etc. Enaquestreballs'utilitza la
formulacb pervolumsde control. Aquestatecnicaconsisteixendividir el domini
computacionaéndiferentsvolumselementalgjueno sesolapen quecontenerun
Gnic punt de xarxa computacional. En cadascurd'aquestsvolums elementalsel
valor de lesvariablesesconsideraconstant.Les gures 2.1,2.2i 2.3 mostrenels
volumsde controlunidimensionalbidimensionals tridimensionals.

El principalavantatged'aquestaecnicaésquela solucib compleixelsbalanos
dequantitatde moviment,enegiai makeriasobrequalse&ol volum de controlinde-
pendentmendela xarxai del nUmerode punts.Coma consedjencia,la soluci té
sentitf’sicinclusenxarxesmésgrolleres.

Per obtenirles equaciondiscretitzadess'integren les equaciondiferencials
originals sobrecadavolum. Peril lustrarel procs, es pot prendreper exemple
I'equacib deconseracio d'unavariableF

1 TuF
T o F o GF ‘H—X. (2.27)

Es pot identi car cadascurdels sumandsd'aquestaequacd (llegint-los d'es-
guerraadreta)coma: termetemporal termecorvectiu,termefonti termedifussiu.

Integrantl'equaci sobreunvolumdecontrol s'obté

TF TuiF
—d e d — — d 2.28
It i > GF X ( )

Aplicant el teoremadela divergencia,quetransformdesintegralsde volumen
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Figura2.2: Volum de control2-dimensional

integralsd'area,i tenintencomptequeel termetemporali el font son constants
I'interior delvolum de control,s'obté I'expresso:

TF TF
LU Fd - d 2.29
W u S G i (2.29)

onlesintegralsd'areaescalculenalesparetsdel volum de control.
Sobrevolumsde controltridimensionald'expressd nal dela discretitzach és

FPl FP wFeg wFw WFN WFs wFeE WwFsp
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Figura2.3: Volum de control 3-dimensional

Arribat aquestpunt, cal escollir un esquemal’interpolacb per trobarel valor
delstermescorvectiusi difusius. Perla integracb temporalde les equacionsen
derivadesparcialsespodenescolliresquemesmpl cits on I'expressb ésfuncio de
la variableal noupasdetempso esquemesxpl cits quenomésdepenerdel valor
dela funcio al pasdetempsanterior En aquestreballs’hanimplementaimetodes
explcits.

2.2.2 Xarxa computacional

Els sisteme®studiatenaquestreball presentemgradientde velocitat,tempe-
raturai concentrad molt gransendeterminadegonesdel domini. Persolucionar
correctamenaquestgyradientscal tenir un nUmerosu cient de puntsen aquestes
regions.L' isd'unaxarxauniformeprou na, perobtenircorrectamenta solucib en
leszonescon icti ves,escomputacionalmertarja ques'afegeixen puntsde calcul
addicionalsa zoneson no hi calen. S'ha resoltaguestproblemautilitzant xarxes

ambregionsno uniformesque concentrermés puntsen les regionson sbn neces
saris.Pelcasdedolls plans,el gradientanésgransestrobenala capade barrejaa
ambdscostatdel doll.

Pertal de calcularla posicb delsnodesen xarxesno uniformes,s'ha utilitzat
unaprogressd geonetricaentreespaiatsuccessiugrocuranimantenidarad dela
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progress dinsl'interval 1 1 2 perevitar lesinestabilitatsnumeriquesquepresen-
tenlesxarxesmolt escarpadelg2].

L' Gs d'una Gnica xarxa per a totesles variablespot crearalgunsproblemes.
Si les velocitatss'especi quenal mateixpuntqueels escalargpresso, viscositat,
temperaturagoncentracionsgtc.) la in u enciadela pressb pot no representase
correctament les equaciongliscretitzades.Aix o pot comportarque s'obtinguin
campsde pressionsensesentitf'sic, tal i comdescriuPatankai83].

Persolucionamquesproblemaesrecomenablé UsdexarxesdecaladesAquest
tipus de xarxes, introdudesper primer cop per Harlow i Welch [84] en el metode
MAC, esconstrueien situantles velocitatsals I'mits delsvolumsde control dels
escalarsD'aquestamanerasbn necesariesquatrexarxesdiferentsperresoldrees
equaciongliferencials:unapelsescalars unapercadacomponentlela velocitat,
gueestrobadesplaadamitja cel la enla direccib corresponent.

Lesprincipalscaracteistiquesdelesxarxesdecaladeson:

I'equaci de contindtat discretitzadaescalculaa partir de les diferenciesde
componentslela velocitatadjacents

la diferenciade pressb entredos puntsadjacentses corverteix en la forca
naturalque dirigeix la componentde la velocitat situadaentre aquestsdos
punts

el ux massica les paretsde les celles dels escalarses pot calcularsense
necessitatle capinterpolaco perlesvelocitats.

2.2.3 Acoblamentvelocitat-presso

Suposenmueatempst t" coneibemelscampsdevelocitatvV" i depresso P"
i quevolemtrobarelsvalorsd'aquestcampsperal segiientpasdetempst  t" 1.
Linearitzantel termecorvectiu,l'equacb quecal resoldreés

Vn 1 Vn

1
i n 1 i 1 n 1
div V"V div —RegradV” gradP (2.31)

Pep I'acoblamentdela velocitati pressb impossibilitala resolucé enun tnic pas,
ja quetenimduesincognitesV" 1i P" 1 i unatnicaequach.

A la bibliogra a existeixen diferentsmetodesnumericsque solucionenaquest
acoblamentMac [84], Simple[85], Piso[86], ... Enaquestreballs'ha utilitzat el
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metodeSMAC, introdut inicialmentper Amsdeni Harlow [87] perxarxesdecala-
des. Aquestmetode tambke empratper Braza[88,89] i Cazalboy90], esbasaen

la resoluco de l'equacib de Navier-Stokesen duesetapes.La primera,etapapre-

dictora, calculales velocitatsexpl citamenten funcio de les velocitatsi pressions
del pasde tempsanterior no complintl'equacib de continutat. La segona,etapa
correctorayesolunaequach de Poissorpertal de corrgir lesvelocitatsi la pres-
sid i obtenirun campde divergencianul la. La deduccd de I'algorisme SMAC es

mostratot seguit.

a) Etapapredictora:

Esresoll'equach 2.31perV , unaaproximacd delesvelocitatsV" 1 queno
compleixnecesariament'equacib de continutat.

v Vv
Dt

div V"V div %egradv gradP" (2.32)

b) Etapacorrectora:

Un copcalculadaV , esvol trobarV" 1 quecompleixil'equaci (2.31). Tots
doscampsV" 1iV , espodenrelacionarmmbunafuncio potencialY :

vhloy gradY (2.33)
Calculanta divergenciaal'equacb 2.33i tenintencomptequedivw" 1 0s'obté
diww  div gradY DY (2.34)

unaequach de PoissonquerelacionaY ambl'aproximacib de les velocitatsob-
tingudesa l'etapa predictora. Resolentaquestaequach, es pot obtenirla funcié
potenciali aplicantla soluci a I'equacib 2.33 s'aconsgueixen les velocitatsen
tempst” L.

Realitzantla diferenciaentreles equacion2.32i 2.31 estrobaunaexpressd
pelcampde pressionsl noupasdetemps:

gradP” 1 grad P" % div V"gradY RieNZ gradY (2.35)

Tal i com proposaBraza[89], els dos Ultims termestenenpoc efectesobre



2.2. METODESNUMERICS 23

l'equaci i espodenmeryspreayobtenintl'expressb nal perP" !

Y
pnlopn o (2.36)
Es clar que I'equac (2.34) només és valida pels puntsinteriors del domini.
L' sdel metodeSMAC requereixun tractamenespeciade la variableF alscon-
torns.Enaquestreball,s'imposaF 0 comacondicib alscontornsenla direccd
trans\ersal(condicb de pressb constant)j condicb de NeumannﬂlX O enl'en-
tradadel doll (condicb develocitatconstant) Al castridimensionalenla direccb
z s'especi quencondicionsperiodiques.Pelcontornquecreuenesrecirculacions,
s'emprencondicionsdiferentspel doll debil i pel doll fort. Al primer s'utilitzen
condicb deNeumanmmentregjueal segonun valor nul perF. Aquestadiferencia
ésnecesariaperaconsguir I'estabilitatdel calcul i est causadgerla variacb de

lescondicionsde contornperla velocitat.

2.2.4 Esquemede discretitzacio

L'eleccio d'un bonesquemalediscretitzadd €sunfactorimportantenla precis-
sid delessimulacionsgledinamicade uids. Trobaruncompromsentreunscalculs
acuratsambunerrorm’nim, estabilitalnumericai untempsdecomputadd raonable
sbn elsrequisitsquehomdemanaiormalmenta qualseol esquemalumeric.

En el codi computacionaklstermesdifusiushanestatdiscretitzatambun es-
guemacentratde segon ordre. Pel termetemporal,s'ha escollit un esquemade
segonordreAdams-Bashfort.

Tali comvademostraPatankaf83], I' Usd'unaaproximacd centradale segon
ordrepeltermeconvectiuprodueixinestabilitatgjuanel nUmerode Pecletdecel la
(Reynoldslocal) superael valor de dos. Pertal de solucionaraguestproblema,a
I'equacb de transportde quantitatde moviment s'utilitza I'esquemaQuick (Qua-
draticUpstreanminterpolationfor Corvective Kinematics)de Leonard[91]. Aquest
esquemaeé la precisb del centratde segonordresenseel problemad'inestabilitats.

Al casde dolls plansexisteix un problemaafegit: la modelitzacd de uxos
on el transportcornvectiu €s molt mésimportantque el difusiu. Les simulacions
dedolls presentemunadireccbd principalenla qualel transportesa dominatperla
partcorvectiva. Enaquestaituacb, moltsesquemerumericsdediscretitzadd son
inadequatpertransportacornvectvamentvariablesambgradientsorts enaquesta
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direccb, produintunaexcessva difussb arti cial o oscil lacions ct ‘cies. Aquest
fet portaa solucionsno f'siquescom, perexemple,concentracionsegatives.

Per solucionaraquestproblemas’ha escollit el metodeULTIMATE de Leo-
nard[92]. Aquestmetodeconsisteixen unamodi cacio aplicablea quals&ol es-
guemadediscretitzadd pertal d'obtenirun nouesquemanésrobustqueelimini les
oscil lacions ct “cies quanhi ha gradientsforts que esdesplacertorvectvament.
No obstantaquesimetodeté I'inconvenientd'haver estatdeserolupatpera casos
unidimensionalsLesprovesmultidimensionalgjues’'hanrealitzatenaquestreball
demostrerquel'esquemaguemillor eliminalesoscil lacionsi lesinestabilitatses
I'Ultimate Centratde segonordre.

2.2.5 Condicionsinicials i de contorn

Unadelesmajorsdi cultats enlasimulacb de uxos noestacionarigndominis
obertseslaformulacb delescondicionsdecontorn.Engeneralgl ux télloc enun
dominif’sic molt grano in nit, pem enlessimulacionsccomputacionalsal limitar
el calculaundomini nit quecontinguila regio d'interes. La gura 2.4 mostrala
con guracio analitzada la distribucio delseixosde coordenades.

Enel casqueestudiemenaquestreball,no noméstenimel problemadelimitar
la midadeldominisind queel ux presentastructuregoherent€omperexemple
vortexs que creuenels contorns. Aixo implica que partde uid queestrobaa
I'exterior del domini pot entrarcapa dintre. Obviament,el fet de no disposarde
capdadad'aquestuid exterior presentainagrandi cultat.

L'aproximacb més comunaper solventaraquestadi cultat ésassumirquela
informacib del ux exterior no ésimportanti intentarminimitzarels efectede les
condicionsmposadesls contorns.Existeixendiferentsaproximaciongjuepoden
utilitzar-se encaraque no totesproporcionenresultatspositius. Alguns metodes
presentetiinconvenientdecrearonesdepressd t'piquesde uxos impactantontra
unaparet.

S'hanrealitzatdiferentstestspertal de determinardes condicionsmésadients
pel campdinamic. Els principalsproblemesjueesvandetectaison:

La sortidadel doll provocara zonesde xoc i pertantel campde pressd ob-
tingut no escorresponiaambel campf’sic.

L'aportacb de materia pelscontornslateralsprovocaza un augmentontinu
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Figura2.4: Con guracio del doll platridimensional eixosde coordenades

del ux ala sortidainestabilitzantel calcul.

Despgésd'analitzarel comportament'algunescondicionsde contornesvade-
cidir implementarunescondicionspels dolls plansdebils, aquellson la velocitat
del ux secundar{co ow) ésdelmateixordrequela velocitatdel doll, i unesaltres
pelsdolls plansforts.

Pelcasdedolls plansdebils,les condicionsquemillor resultatsaportenson les
nore ectantsdeJini Braza[93] ala sortidai unacondicid d'extrapolacd linial pels
contorndaterals.

Les condicionsde Jini Brazaesbasenenl'equacib de propagad d'unaona.
Suposenque esvol transportara través del I'mit del domini de calcul el vector
velocitatV i queladireccd principaldel ux esx. L'equacb queproposeres

Y 12V Y
c2 0o 2 0 (2.37)

qit 2 Cy c”yz
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oncy i ¢y son lesvelocitatscaracteistiquesde la propagad del'ona enlesdirec-
cionsx i y respecttament.Aquestaequach espot expressaen formade pseudo-
operadorgliferencials:

LV ¢DgV ¢bgv DfV 0 (2.38)

onDZ, D7 i D? sonlesderivadesparcialssegones Factoritzant'operadorL

LV LLV 0 (2.39)
on
L oDy D 1 & (2.40)
i
L oDy D 1 & (2.41)
amb
s ¢Dy Dy (2.42)
Larelacd
LV 0 (2.43)

aplicadaal contorndesortidaésla condicb d'absorcd total (non-re ecting)( [94]).
Utilitzant I'aproximacio de Pacé

1 & 1 Za (2.44)

amblaigualtat(2.43)sobrel'equacib (2.40),s'obté

oDy D iDZ V 0 2.45
XX t 2Dt y ( )
Comparanambl'equacib de Navier-Stokes,espotde nir cx comla component
x dela velocitati adaptaelsdostermesdifusiusdel'equacid anteriorperintroduir
la viscositat.D'aquestamanera)'equacid resultanes

1w u‘ﬂV 1 T2V

Espotobsenarquel'equacib (2.46)mant el caracternolinial delesequacions



2.2. METODESNUMERICS 27

de Navier-Stokesi aixo assgurala condicb no-re ectant[93].

Als contorndateralsdel dominidecalcul s'hanutilitzat unaexpressb méssim-
ple [95] pero quecalculacorrectamenitaportacib de ux pelscontorns:

111—‘; 0 (2.47)
2
E—yz 0 (2.48)

onu ésla velocitatlongitudinali la trans\ersal.

Pelcasodridimensionalspn la velocitatdel ux secundarésmoltinferior ala
del doll (dolls forts), aquestegsondicionsno resultencorrectes s'hande carviar.
La principal diferenciaentreel doll fort i el doll debil ésla quantitatde matria
introduda desde I'exterior pel contornde sortida. Segonsles provesque s'han
realitzat,les condicionsque millor resultatproporcionerper al castridimensional
sbnlesdeNeumanrala sortidai lesequacionsle Navier-Stokesambdiscretitzadd
desplaada(forward o badkward) capal'interior del domini pelscontorndaterals.
Amb aquestesondicionsel ux aportatde I'exterior escalculacorrectament les
recirculacionssurtendel domini senseprovocar onesde xoc. A les simulacions
tridimensionalss'hanespeci catcondicionsperiodiquesperala direccb z

Pel transportde matriai enegia, les condicionsde contornson iguals pels
dolls debilscom pelsforts. A les paretslateralss'implementeries condicionsde
Neumann

% (2.49)
mentregqueperla sortida,s'extrapolaamb

1°F

v (2.50)

Malgratla diversitatde condicionsde contornutilitzades,els resultatanostren
gueleseleccionsson encertades.

A bandadelscontorndateralsi desortida,tamke calimposarcondicionsal'en-
tradadel doll. Enaquestreball,s'haconsiderata velocitattrans\ersalnul lai per
lalongitudinals’haespeci catunper | pla(top-hal suasitzatalescapegdebarreja



28 CAPITOL 2. FONAMENTS

Perfil de velocitat a la entrada

T T T T T T T T T

S 1.5+ N

Figura2.5: Per | develocitatal'entradadeldoll

ambun per | tangenciahiperbolic.

Ui Uz Y Uz Y

T 2 2q

(2.51)

ony ésla distanciaal centredela capadebarreja,q €sl'ampladainicial dela capa
debarrejaU; éslavelocitatal doll i U, ésla velocitatdel ux secundariLa gura
2.5mostraaquesper | ambU; 2iU, 1ilescapedebarrejacentradesay 2
iy 3ambunaampladanicialg 0 025.

L'addicid del ux secundars'ha realitzatper minimitzar la quantitatde uid
aportatdesde l'exterior. D'aguestamanerales condicionsde contornde sortida
espodencalcularambmerys di cultat i no inestabilitzerel calcul. Sila rab entre
la velocitatal centredel doll i la velocitatdel ux co-correnttsmésgranquel,
Uc Uz 1, elcomportamengésmolt similaral doll plaenun uid enrepos.

Perala temperaturael per | d'entradahaestatsimilar queperalesvelocitats
(equacd (2.51)) pero ambyvalor 1 al centrei 0 a I'exterior del doll. La condicb
especi cadaen les concentracion$a estatsimilar. Per a l'especie qumica Cq,
el per| ésel mateix que per la temperatura.En carvi, per a I'especie qumica
Co, s'haestudiatdos casosdiferents: un ambpremesclade reactius,on C, té una
concentrad constantd'l al llarg detotal'entrada,i unaltre sensgpremesclaonla
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Figura2.6: Desviacd esandarddela pertorbadd a freqienciesdiscretes

concentrad deC, ésl féradeldoll i 0 al'interior. Peral productea concentrad
al'entradasempres’haconsideranul la.

En totesles simulacions.el campinicial de velocitata tempst 0 s'ha con-
sideratuniforme en la direccb x seguint els per Is enla direccb y especi cats
anteriorment.Pera la temperatura les concentracions'han suposainicialment
valorsnulsatot el camp.

Peraconsguir el desemolupament'estructures freqienciadesitjadagl camp
develocitatsal'entradahaestatpertorbasobrdescapesiebarrejadeduesmaneres
diferents:aplicantun soroll blanco un forcamenta freqiienciesdiscretes.

La pertorbadd a freqiiencia xada s'ha imposatsobreles capesde barrejade
manerasimetricao alternadaaconsguintqueelsmaximsdevelocitatesproduissin
al mateixtempsentotesduescape® queel maximenunacapadebarrejacoincids
ambun m’nim al'altra. Aquestapertorbadd periodicas'aplicaal'entradasobrela
componentongitudinaldela velocitat.La gura 2.6 mostrala desviacd estandard
d'aquestdnestabilitatarti cial peraqg 0025iH 1.

A la gura 2.7 espresenteesdesviaciongstindardgerala pertorbad amb
soroll blancaplicatsobrelescapedetall al'entradaambq H 0 05. L'aplicacio
d'unapertorbadd enla direccd longitudinalperal doll pla fort presentayransdi-

cultats computacional$a queel ux incompressibléransportaaqueste®nesde



30 CAPITOL 2. FONAMENTS

RMS
005 T T T T T T T T T T T
0.04r -
o
) L ]
g
2 0.03- -
.
s L ]
a
~un 002* -
E
; | 4
0.01- -
0 I | I | L L | I | I
7 8 9 10 11 12 13
y/H

Figura2.7: Desviacionestndardslela pertorbadd ambun soroll blanc

pressb al llarg del doll ns ala zonaturbulenta,provocantinestabilitatsa les con-
dicionsde contorn. Peraquesimotiu, nomésespertorbael campambsoroll blanc
enlesdireccionstrans\ersali periodica. No obstantaquestgertorbad tamke es
transmetapala direccb axial percontinuitat.



Captol 3

Tecniquesde Computacio. Calcul
paral lel

El noucodidesimulacb demeanicade uids empratenaquestreballest ba-
satenel codi3DINAMICS desemolupatenelstltimsarnysdinsdelgrupderecerca
ECOMMFIT. 3DINAMICS va sercreatper lldefonsoCuestaa la seva tesi docto-
ral [72]. Esun codi sediencialescriten fortran 77 creatinicialment per simular
el ux forcati naturalen cavitats cibiques,encaragque ha anatcreixenti ha estat
aplicataaltrescon guracionsméscomplees.

L'incrementdel nUumerode puntsde les simulacionsva fer necessarfadopcio
d'algunatecnicacomputacionafjuepermeésminimitzarel tempsdecalculde CPU
necessariEncaragueelsaven@stecnobgicsmilloravenla velocitatdelsprocessa-
dors,lesnovesl’niesd'investigacd del gruprequerierun codi computacionalment
méspotent.

En aguestxasoda solucib mésaddientés desermoluparunaversb parallela
del codi,de maneragueespuguinrealitzarsimultaneamenindltiplestasquesom-
putacionalslinsd'un Unic sistemanformatic. Perportarho aterme,peio, cal tenir
encompteelsequipscomputacionalsnescalculagi lescaracteistiquesd'aquests.

3.1 Multipr ocessadorsvs. Multicomputador es

Dins delesdiferentsarquitecturesle computaad perrealitzarcalculsparallels
cal distingir entredos gransblocs: multiprocessadors multicomputadoresL' s
d'unaarquitecturap d'unaaltradeterminael desemolupamendel codi.

31
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@ (b)
C C

P1|/ P2 ... Pn P1/IP2 ... Pn

MEMORIA COMPARTIDA M1 M2 M3

Figura3.1: Arquitecturesde computadoregper calcul parallel (a) Multiprocessa-
dor; (b) Multicomputadora

Els multiprocessadorson ordinadorsparallels ambun Gnic ac&sa menoria
(menoria compartida) ésa dir, la menoria central(RAM) est organitzadaen un
unic domini accessibleer tots els processadorsEls processador®y, P, ..., Py
podenaccediralesmateixesdadesnmenoriaencaragueno simultaniament.

Peraltrabandales multicomputadoreson ordinadorgarallels ambmaultiples
espaisde menoria distribuida. Els processador®y, P, ..., P, tenenun espaide
menoriaindividual i independentno accessiblalirectamenper capaltre proces-
sador Si el processaddP; necessitainadadaqueest ala menoriadeP,, li ervia
un missatgea P, demananta dadai aquestespon.La transfeenciad'informacio
dela menoriad'un processadoa la d'un altre s'anomenamessage passing ésla
principalcaracteisticadelscalculsparallelsalesmulticomputadored.a gura 3.1
mostragra camentlesdiferenciesa I'arquitecturaentreels dostipus de maquines
paralleles.

Els avantatges incornvenientsdels multiprocessadors/s. multicomputadores
han estatampliamentestudiatsen nombrosodreballs,i moltesmaquinesde tots
dostipuss'hani s'estanconstrtint. Pelsmultiprocessadoréa menoriacompartida
elimina el costcomputacional la compleitat de la programad amb erviament
de missatgegmessge passing. No obstantels multiprocessadorambunadnica
menoriacompartidano sbnescalablegsadir, I'arquitecturano permetaugmentar
demanerdacil el nombrede processadonstilitzats. La limitacio dela velocitatde
transfeenciaentremenoriai processadorsreaun coll d'ampollaquanel nombre
deprocessadorsreix.

Les maquinesmulticomputadoregliminenel problemade I'escalabilitat, per
metentutilitzar molt mésprocessadora la vegada.No obstantJa compleitati el
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costcomputacionatielsmissatgegntreprocessadorasforca alt. A més,tamke es
pot utilitzar cadaprocessadoper executarprograme®n serie,senseelsproblemes
desaturadd enl'accésa menoria quepresenteties maquinesnultiprocessadores.

Als Ultims arys, els aven@s tecnobgics hanfacilitat el dissery i construcad
de maquinesmulticomputadoresle baix cost. Aquestegnaquinesespodenmon-
tar a partir de componentsorvencionals software gratut, competinten veloci-
tat de calcul ambles computadoresnultiprocessadorede les gransempresesn-
formatiques.Aix” perexemple,LawrenceLivermore National Laboratory disposa
en l'actualitat de la cinquenacomputadoranés potentdel mén, formadaper 768
PentiumlVV XeonDualsde 2.2 Ghzambunapotenciatotal que supereaels 5 tera-

ops. Peraltrabandal.osAlamosNationalLaboratory estaconstruintunclusterde
2048nodesambunapotenciadecalculde10tera ops,superangla queactualment
esla sggonamaquinaméspotentdel moni queestrobaal mateixcentre.

Donatqueel costi l'accésa maquinesmultiprocessadoress molt mésbaix i
semblaserel futur mésimmediatdela supercomputadj esvadecidirconstruiruna
maquinamultiprocessadordins de les possibilitatsdel grup derecerca desero-
luparel codiambintercawi demissatgesl'acordambl'arquitecturadela maquina.

3.2 Recursoscomputacionals

Pop8(Pop\iit) ésel primer clusterd'ordinadorspersonalsontrut al departa-
mentd'EnginyeriaMecanicadela UniversitatRovirai Virgili i ésl'ordinador prin-
cipalambel quals’hanexecutatels calculsd'aquesttreball. Constade 8 maquines
sensedisc dur interconectademitjangant targetesethernetcorvencionalsde 100
Mbps. Cadamaquinaté duesunitatscentralsAMD MP de1600MHzi unamenoria
centralde1024MB. La implementad de softwareespecc permetquelescomu-
nicacionsesrealitzin a 200Mbpsa través de dos switch 3Com SuperStack3Les
dadeses magatzememn un servidorde tx ers,tamke con gurat com a tallafocs
peraugmentafa seguretatdel cluster

A mésd'aquestamaquina,tamte s’han utilitzat dos ordinadorspersonalsem-
pratscomaworkstationi conectadepertestejarel codi parallel mentresesdesen-
volupava. A lataula3.2 esmostrenlescaracteistiqguesd'aquestesnaquines.
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Computadora Processador | VelocitatCPU | Memoriacentral
OrdinadorPersonal  AMD k7 700MHz 256 MB
OrdinadorPersonal  AMD k7 1400MHz 512MB

Beowulf 16* AMD MP 1600MHz 1024MB

Taula3.1: Ordinadorautilitzats
3.3 Programacio enparal lel

Perdeseroluparel codi esva adoptara interf cie MPI d'intercarvi de missat-
gesentreprocessadorgoncretament llibreria gratuta LAM-MPI. Inicialmentes
vadecidirparallelitzardirectamenel codi 3DINAMICS, pero la sevacompleitat i
extensb vafer decidirre-escriureel codienla sevatotalitatpensanenunacon gu-
racio multiprocessador enel noullenguatgeFortran90. Malgratel tempsemprat
enfer el carvi, araesdisposad'un noucodi méspotenti queredueixconsiderable-
mentel tempscomputacional.

El noucodidivideix la resoluco delesequacionsliferencialdlistadesal captol
2.1 entreels diferentsprocessadorsitjancant unadivisid equitatva del domini.
Aix” cadaprocessadoté assignatsin nimero x e de nodesper als qualscalcula
les velocitats,pressd, temperatura concentracions cadainstantde temps. Els
intercawis d'informacio entreels processadorson inevitablesja queles discretit-
zacionsadoptadesbliguenaexpressatesvariablesenfuncié delsvalorsquetenen
als nodesvens al pasde tempsanterior que podenestarsituatsen un altre pro-
cessadorAquestsntercarwvis dedadesson sincronitzats s'executerprincipalment
ambduessubrutinegdela llibreria MPI:

MPI_ISEND

MPILIRECV

La reparticb de dadesi tasquescomputacionalentre els diferentsprocessa-
dorss'anomenalivisid del domini. El seuprincipal objectiuésmantenid'activitat
computacionabenrepartidaentreels processadordet coneggut coma equilibri de
treball. Peralgorismegjuerequereienun nimerodeterminat'operacionsa cada
puntd'un domini, com ésel nostrecas,l'equilibri éspot aconsguir mitjangantla
reparticd del mateixniumerodecel lesa cadaprocessadoiNo obstant]'eleccio de
la reparticb no ésunfet trivial i cal estudiarel codiperescollirla mésaddient.En
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el sistemaconsideraen aquestreball, on el domini @sunacavitat rectangulares
pot escollirentretresdivisionsbasiques.Suposangueel dominite N7 N Ns
nodesgspot

dividir les tresdireccionsdel domini, obtenintregions computacionalsec-
tangularambn; np nznodesonn; N .

dividir nomésduesdireccionsdel domini, obtenintregions computacionals
rectangulareambN; ny nznodesonn; N; sii 2 3.

dividir unatnicadireccb del domini, obtenintregions computacionalsec-
tangularambN; N, n3znodesambnz Na.

A priori potsemblarquela distribucio del domini no hauriad'afectaral calcul. No

obstant/es diferenciesentreles equacionsa resoldrefan queno sigui aix. Esva

realitzarun estudide I'execucd del codi, analitzantel tempsque esnecessitea a

cadascunale les diferentstasquesjue s'executendurantel calcul. Els resultats
vandemostraqueel 70-80%del tempseradestinata la resoluco del'equacb de

Poissordel metodeSMAC. Pertant, caliaescollirla reparticb del domini mésad-

dientpertal queaquestasubrutinaesresolgwesen el m'nim detemps.L'ordre de

les variablesen menoria va comportarquela millor repartico per minimitzar les
comunicaciongntreprocessadorisl'accésa menoria perl'equacib de Poissorfos

la divisio del domini perunatnicadireccb. La gura 3.2 mostrala con guracio

escollidaperal repartimenteldominii leszonesde comunicaadd entreelsproces-
sadors.

3.4 Velocitatd'un codiparal lel

En programad parallela, el factormésimportantésla velocitatd'execucb.
Existeixen diferentspaametresque mesurenaquestfactor encaraque tots estan
relacionatsambun Gnic valor: el tempsquetriga el programaentrobarla soluco
dessitjada.

Una mesuramolt utilitzada és ' e ciencig que quanti ca la relacb entreel
tempsdel codi sedienciali el parallel normalitzatpel nombrede processadors.
Aquestindicadordegenfortamentdel'algorismeemprat.

tempsCPU per un processadr
n tempsCPU pern processadrs

(3.1)
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PROCESSOR 0
PROCESSOR 1
PROCESSOR 2

LS S g

y

Figura3.2: Descomposi@ del domini. Les etx esindiquenla comunicadd entre
processadorgerlesregionscompartides.

Multiplicant I'e ci enciapelnombrede processadorgbtenimel Speed-up

S n h (3.2)

Un altre factor importantés I' escabilitat el resultatd'augmentarel nimero
de processadorstilitzats. Consideradda solucid d'un determinatproblema,com
depenl'e ci enciadel nUmerode processadorsRquestapreguntaespotrespondre
mitjancantl'analisi proposaperGeneAmdahll'any 1967.Denotenpert; el temps
d'execucd d'un determinaprogramaenun processadorSupossengueanalitzant
el codii I'algorisme,esdeterminagqueunapartdel programagpot serparallelitzada.
Siguit, el tempsde CPUenun tnic processadgueraquestgartparallelitzablei ts
el tempsdela partques'had'executamecesariamentenserie. Negligint el temps
de comunicacions sincronitzadd entreels processadordie ci enciad'un calcul
parallel ambn processadorsspotde nir com

Lo bbb (3.3)
Nth nNts tp N '
de nint lafraccio parallelitzablecomf tp ts tp,
1
h ———— (3.4)

f nl f
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Figura3.3: Llei de Amdahl

Aquestaequacd (3.4) esconeixcom llei de Amdahli estiil lustradaa la gura
3.3. Tali comespotveure,inclusun programaambel 99% parallelitzable,té una
e cienciade 0.5 amb 101 processadorsAixo demostrague aquestfactor decau
rapidamenambl'augmentdel nimerode processadors.

A més,normalmentl costdelescomunicacionslisminueixelsvalorsdel'e -
ciencia,obtenintvalorsmésbaixosqueelspreditsperla llei de Amdahl.

3.5 Speed-upal cluster

Percomprwarl'e ¢ aciadelaversio paralleladelcodi,s’hacalculati'e ci encia
i el speed-upl clusterd'ordinadorspersonalxonstrtit al departamend’Enginye-
ria Mecanicadela UniversitatRovira i Virgili. El codiparallel s’hacomparaamb
un codi sedlencialoptimitzatquerealitzales mateixesoperacionsiumeriquesex-
ceptelesrelativesales comunicaciongntreprocessadord.a comparad ambun
codi optimitzatescritper un tnic processadoaportamésinformacb sobreel seu
comportamentue si escompaésamb el mateix codi parallel executant-seen 1
Unic processador

Elsresultatperduesxarxesdiferents(812 i 101° nodeskesmostrerales gures
3.4i 3.5. La xarxade merys puntspresentain boncomportamentns a4 proces-
sadors. En aquestpunt, el codi parallel realitzala simulacb en el mateixtemps
gueho fariael codi sediencialenunamaquina3 vegadesmésrapida.En el casde
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simulacionsquerequereientempsde CPU d'ordre de dieso setmanesgom son
lesques’hanrealitzaten aquestreball,aquestaeduccod ésrealmenimportantper
al'usuari. Malgratno obtenirunae ci enciamaxima,s'haaconsguit unareduccod
considerablelel tempsde computadd.

S'obsena quel' Us de mésde 4 processadorger la xarxade 812 nodesdis-
minueix la velocitatdel calcul. Aquestfet es produeixperqte la relacb temps
computaadd - tempscomunicaadd deixade serefectvaenaquespunt.

L'altra xarxautilitzada, 1013 nodes presentainae ci enciasuperior Es desta-
cableel casamb?2 processador&n s'obté unae ci enciadel 100%. En aquestas,
el codi parallel calculanten 2 maquinestriga exactamenta meitatde tempsque
el codi sediencialoptimitzaten1. A més,amb5 maquinesel codi calculaa una
velocitatgairele 4 vegadessuperior

Perobtenire ci enciessuperiorscaldriamillorar dosfactorsal clusterde com-
putadores.Primer s’hauriade millorar el sistemade comunicacionsja quetotes
lestransfeenciesentreels processadorasrealitzenpracticamensimultaniament
aixo col lapsal'ample de bandadel queesdisposa.Coma segonamillora, caldria
disposarde processadorambmillor ac&sa menoria. L' Gsde maquineshiproces-
sadorepercodisquenecessiteontinuac@samenoriaprovocaunasaturad del
busi realentimentlel calcul.

Cal destacamque les gra ques mostradesorresponeral tempstotal de la si-
mulacb realitzada.Si s'analitzenles diferentstasquesjueel codirealitzaestroba
guedeterminadegpartsparallelitzen molt millor quealtres. Aix’, perexemple,al
calcul de les velocitats,de les viscositats,de la temperatura les concentracions
I'e ci enciaésdegairele el 100%ambtoteslesxarxesi quals&ol nimerode pro-
cessadorga que les comunicacionsdn m'nimes. La disminucb de I'e ci encia
global ésdegudaa la part no parallelitzable d'algunesoperacions.La resolucé
del'equacib de Poissoro el calcul delserrorsa cadaiteracb necessitemn seguit
de sincronitzacionentreels processadorgleteningel calcul als processadomés
rapidsi esperanalsméslentsperpodercomputarvariablesglobalsabansde poder
continuar
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Cap'tol 4

Resultats

4.1 Validacio del codi

Enaquestpartaiesdetallenelstestsques'hanrealitzatpertal devalidarel nou
codi de simulacb desemolupat. S’han analitzatalgunescon guracionsbasiques
gueo bédisposerdesolucb analtica o bé estarbendocumentadesla bibliogra a.
Amb aquestegproves es preen demostrarel correctefuncionamentdel codi i la
validesadelsseusresultats.

4.1.1 Flux de Couette

El primercasescollitésel ux deCouette.Consisteixenduesplaquesn nites
separadeperunadistanciaH on el uid esmouindut pel movimentde la placa
superioravelocitatconstant)y. La gura 4.1ensil lustraaquestaon guracio.

Pelcaslaminari estacionariles| niesde correntson parallelesa les plaques
de maneraque només hi ha unacomponende la velocitatno nul la. En aguesta
situacb, el sistematé solucb analtica consistenenun per | linial perla velocitat
enfuncib dela distanciaa lesparets.

uxyz Uy H
vxyz O

wxyz O

41
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Figura4.1l: Esquemalel ux deCouette
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Figura4.2: Evolucio temporaldel per | develocitatpel ux deCouetteaRe 100

Malgratla seva simplicitat, aquestcasés(til perfer un primertesta codisde
simulacb de me@nicade uids. Les condicionsde contornperiodiques,la im-
portanciadelstermesviscososen el desemolupamentdel ux o la correctareso-
lucio de la pressb son algunsdels puntsmés di cultosos que comportaaquesta
simulacb numerica.

Lesequaciongie Navier-Stokesbidimensionalsadimensionalitzadesn funcio
deUp i H , equaciong2.7)i (2.8), s'hanresoltsotales condicionsde contornes-
mentades suposangjueel ux esh inicialmentenrepds. Peraquestestudis’ha
empratunaxarxauniformede 412 puntsquepermetanalitzaracuradamergls u-
xosanumerosde Reynolds(Re UgH n) de100,1000i 5000.
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Les gures 4.2,4.3i 4.4mostren’evolucio temporaldel per | dela component
horizontaldela velocitat. Tali coms'esperaa, la solucb arrivaal'estatestacionari
assolintun per | linial i ambuncampdepressd completamentul, coincidintamb
la solucib analtica. Les gures mostrena importanciadelsefectessziscososja que
augmentanel nimerode Reynoldsel ux trigamésenarribara l'estat estaciona-
ri. Aquestfet ésdegut a quela informacb de la velocitathnomésestransmetpels
esforosviscososenla direccod perpendicularales parets.Pera Reynolds100,en
un tempsadimensiona({tUg L) de45el ux aconsgueixel per | dessitjat. Aug-
mentantel Reynoldsa 1000esfa necessar® vegadesmésde temps. Mentresque
peraReynolds5000,el tempsadimensionahecessararrivaa 1260.

4.1.2 Conveccb forgcadaenuna cavitat bidimensional

El sggoncasques'haescollitpervalidarel codiésla cavitat lid-driven bidimen-
sional.El domini consisteixenun quadratde costatH onel uid esmouindut pel
movimentavelocitatconstantlJg, d'unadelesparets.

Aquestsistemas'utilitza frequentmentomatest(bendimark perqie ésuncas
molt documentai presentaunesestructuresle ux primariesi secundriesmolt
caractestiguesquevarienenmidai formaambel nUmerode Reynolds(UgH n).

Els resultatsaconsguitsenaquestreballhanestatcomparatambelsresultats
numericsobtingutsper Ghia[96] ensimulacionsDNS. S'han utilitzat xarxesuni-
formesi nouniformesde412 i 812 nodes dosvalorsdel nimerode Reynolds1000
i 3200.A lesxarxesnouniformeselsnodesestrobenconcentratpropdelesparets
jaqueaguestegonessonlesquepresenteninsgradientslevelocitatmésgransper
la capal mit.

Resolentes equacionsle Navier-Stokesadimensionalitzadegnposantcondi-
cionsde contornde no lliscament,s'obtenenles velocitatsmostrades les gures
4.5-4.8quanel ux assoleixl'estat estacionari. Aquestesgra ques mostrenuna
clarain u enciade la xarxa,tal i com comenterelstreballsde Hayas€97] o Cu-
esta[72]. Pelcasde Reynolds1000,lesduesxarxesde 81x81nodesreprodueien
ambgranexactitudelsvalorsobtingutsperGhia. Encarvi, lesxarxesmésgrolleres
produeienun certerror Quans'augmentasl nUmerode Reynolds ns a 3200,es
demostrada necessitatl'una xarxa na a prop de les paretsja que el gruix de la
capal’mit disminueixconsiderablemergroduint-seunsgradientde velocitatmés
grans.
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Figura4.5: PerlIs de les componentge la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionah Re
1000persimulacionsamb41x41nodes

Re 1000 - xarxa 812

1 1 1
o resultats de Ghia
- xarxa uniforme ]
--- Xarxa no uniforme
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Figura4.6: PerIs de les componentge la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionah Re
1000persimulacionsamb81x81nodes
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Figura4.7: PerIs de les componentge la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionabh Re
3200persimulacionsamb41x41nodes
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Figura4.8: PerIs de les componentge la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
enlesl'niesvertical (y) i horizontal(x) del centredela cavitat bidimensionah Re
3200persimulacionsamb81x81nodes
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Figura4.9: Esquemalela cavitat lid-driventridimensional

4.1.3 Conveccb forgcadaenuna cavitat tridimensional

L' Gltim casescollit per comprovar el bon funcionamentdel codi numeric ha
estatel castridimensionalde la cavitat lid-driven. En aquestaavitat clbica,igual
gueal cas2D, el movimentdel uid estgeneraperunaparetlateralqueesmoua
velocitatconstatJy. La gura 4.9 mostraun esquemalela con guracio.

Enaquestass'haanalitzatel movimentdel uid aRe1000ambunaxarxano
uniformede 612 nodes.Tali commostrala gura 4.10,elsresultatsde lwatsu[98]
hanestatreprodtits ambgranexactitud.

La diferenciaamb els per Is del cas2D per al mateix nUmerode Reynolds
demostrena tridimensionalitatd'aquestcas. A les gures 4.11,4.12i 4.13es
podenobsenar elscampsdevelocitatatresplansdela cavitat(x H 2,y H 2
iz H 2). El primermostral'estructuraprincipal: un remol queocupala gran
partde la cavitat. Lesaltresdues gures demostreria coexistenciad'estructures
secundriesde midainferior propdelescantonades.

Elsbonsresultatoobtingutsenaquestsrescasosescollitsdemostrerel bonfun-
cionamentelnoucodideserolupata partirdel SDINAMICS, aix comla validesa
delsseugesultats.
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Re 1000 - xarxa 613
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Figura4.10: Per Is de les componentgle la velocitathorizontal(u) i vertical (v)
en les I'nies vertical (y) i horizontal(x) del centredel plaz H 2 ala cavitat
tridimensionak Re 1000. Simulacb amb612 nodes.
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Figura4.11: Campdevelocitatsu-v al plaz H 2 perla cavitat tridimensionala
Re 1000.Simulacb amb613 nodes.
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Figura4.12: Campdevelocitatsu-w al play H 2 perla cavitat tridimensionala

Re 1000.Simulacb amb613 nodes.
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Figura4.13: Campdevelocitatsv-w al plax H 2 perla cavitat tridimensionala

Re 1000.Simulacb amb613 nodes.
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4.2 Dolls plans bidimensionals

En aquestapartates presentenanalitzeni discuteixen els resultatsobtingutsa
lesdiferentssimulacionccomputacionalsealitzadeperdolls plansbidimensionals.
Perfacilitar I'analisi s’handividit elsresultatseendosapartatsel primercorrespon
al transportde quantitatde movimenti el segon al transportde matria dins del
sistemaeactiu.

4.2.1 Campdinamic

En aquestaseccd esdiscuteien elsresultatscorresponenta |'estudi numeric
de dolls bidimensionals.Pertal de controlarmillor el desemolupamentdel ux
s'estudiael casdedollsdebils,aquellsonla velocitatdel ux secundar{co- ow) &s
delmateixordrequela velocitatcaractesticadeldoll. La preenciad'unavelocitat
co-correntaltain ueix enl'evolucio del ux retardanel desemolupamentdeldoll
capala zonad'auto-similitud.

Esdenotaa perU; la velocitatdel ux secundarilJ; la velocitatcaracteistica
deldoll, DU ladiferencial; U,, H 'ampladadeldoll i n laviscositatcinenatica.
Perdolls debilssesuposaqueh DU U; U, 0 33. El numerode Reynolds
estudiattsRe DU H n 7000i I'ampladainicial de la capade barreja(shear
layer) ésq H 0025.

La zonaanalitzadacorrespora la regio properadel doll, un domini d'extensb
Lx 15HiLy 5H discretitzasobreunaxarxacomputacionafle251 121nodes.
Tal i coms'haexplicat anteriormentja xarxaésdecalada no uniforme,ambuna
concentrad de puntsmésgrana les capesde barreja,ja que en aquestesegions
apareienelsgradientanésforts.

S'hananalitzattrescasodiferentsenfuncio dela pertorbadd aplicadaala en-
tradadeldoll: uncassensegertorbaadd, uncasambpertorbad sinusddal simetrica
I unaltreambsinusddal alternada.

Als casosambpertorbaadd sinusadal, I'amplitud de la pertorbadd a les capes
de barrejaha estatd'un 10% de la velocitatde corveccb del ux co-corrent. A
la gura 2.6 esmostrael per| de desviach eseindardde la pertorbadd. Tantla
inestabilitatsimetricacom I'alternadahanestatobsenadesendolls plansd'estudis
experimentalsLa pertorbaadd alternaddaestatassociadambel per | deldoll des-
présdel puntonlesduescapeslebarrejacorvergeixen, mentregquela pertorbach
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simetricas'haobsenatala regid properaseguintunatransicb capala inestabilitat
alternadalesfrequenciesde la pertorbadd espresentermdimensionalitzadesmb
la velocitatDU i I'ampladadel doll H enel nUmerode Strouhal:S fH DU.

En totesles simulacions,el procedimentha estatsimilar. Primers'ha deixat
desemoluparel ux pereliminartotain u enciadelescondiciongnicialsi despés
s'hacontinuatel calcul prenentesdadesecesariesperl'analisi estadstic.

4.2.2 Doll pla sensepertorbaci6

El primer casanalitzatésel doll pla debil sensecaptipus de pertorbadd. En
el dominiques'hapogutestudiaraquestux esmang completamenéstablesense
perdrela simetria. Les capesde barrejano interactuerentreellesi s'obté un ux
laminari estacionari. La gura 4.14 mostrael campde vorticitat d'aquestcas,
completamenthul exceptea les zoneson hi haels forts gradientsde velocitaton
apareien duesregions de vorticitat de diferentsigne. EI modul de la velocitat
mitjana( gura 4.15) presentael cor del doll mantenint-sgracticamentuniforme
al llarg del domini. Lesgra ques4.16i 4.17 ho con rmen, mostrantper Is de
velocitata diferentsdistanciesdel'origen.

Obviamentaquestaoluc ésinviable experimentalmenja quequals&ol peti-
ta pertorbadd ques'apliqui al sistemacomportaun ux no estacionari.Pertal de
demostratho, esvarepetirel calcul aplicantun petitsoroll plaal'entrada.La gu-
ra4.18mostrael campdevorticitatinstantanid'aquestcasatempst 150H DU.
S'obsena que es necessitaunaregid de 8 diametresns queel ux comena a
inestabilitzarse. A partir d'aquestadistanciaapareien estructureoherentsno
simetriques. A més,capal nal del domini estudiat,apareixel fenomend'aco-
blamentde vortexs descrita la bibliogra a. El modul de la velocitat, igual que
elsper Is develocitatsmitjanes,mostrencom el doll esfa mésampleal nal del
domini,disminueixla velocitatalescapesiebarreja evolucionacapaunper | pa-
ratolic. A la gura 4.17s'obsenacoml‘aparicib delsvortexsaugmentdaportacid
de ux lateralnotablement.
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Figura4.14: Contornsdevorticitat pel doll pla sensepertorbadd a Re 7000

2.0.
1.6;
i
1.0

Figura4.15: Modul dela velocitatmitjanapel doll plasensepertorbadd a Re 7000
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Velocitats mitjanes
doll sense pertorbacio

53
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Figura4.16: Per Is de la componentu de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbadd a Re 7000
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Figura4.17: Per Is de la componentv de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbadd a Re 7000
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Figura4.18: Contornsde vorticitat pel doll pla senseertorbaa pero ambsoroll a
Re7000

Figura4.19: Modul de la velocitatmitjanapel doll pla sensepertorbadd pero amb
sorollaRe 7000
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Velocitats mitjanes
doll sense pertorbacié amb soroll
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Figura4.20: Per Is de la componentu de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbadd pemo ambsorollaRe 7000
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Figura4.21: Per Is de la componentv de la velocitat mitjana pel doll pla sense
pertorbadd peo ambsorollaRe 7000
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4.2.3 Doll amb pertorbacio sinusodal simetrica

Tali coms’hacomentapreviamentunamaneralereduirlalongitudnecesaria
pel desermolupamentdel doll esaplicarunapertorbad sobreles capesde barreja
al'entrada. D'aquestamanerdes estructuresoherentpodenapaerixer abansdel
gueho fariende formanatural. AQuestmecanismarti cial, molt emprata estudis
experimentalgrevis, enspermetcontrolarel ux i la sevaevolucio.

La primerasimulacb analitzadaésel doll pla amb pertorbad simetrica, que
produeixmaximsde velocitata les caped 'mits als mateixostemps. Aix o facilita
la produccd de vortexs simetricsquecreixenal llarg del domini. Les gures 4.22
i 4.28 mostrenels campsde vorticitat instantanisa t=150 per a dos nimerosde
Strouhaldiferents:1.0i 0.5.

Al campde vorticitat per St=1.0s'obsena que les estructuresoherentsapa-
reixen a partir d'una distancia5H ambla freqienciaque s'ha pertorbatel per |
d'entrada.El nombred'estructuresoherentye determinaperla velocitatala que
esdesplacenComestrobenala capadebarrejaaquestarelocitatésproperaa 1.5.

La gura 4.23mostracomapartirde5H el doll man&éunaampladgracticament
constantns ala sortidadel domini. El gra ¢ 4.24ho con rma mostranilsper Is
dela component adiferentsdistancies.

Quanla pertorbaadb s'aplicaanimerode Strouhal0.5,el ux necessitainama-
jor distanciade desemolupament.Tal i coms'obsenaal campde vorticitat ( gura
4.28),enaquestasapareienunesgransestructures la freqiienciade pertorbach
i unesde midainferior entreaquestes. Aquet fet demostrague St=0.5est lluny
delafreguenciacaracteisticadel doll pladebil i queaquesevolucionaformantles
estructuresequerideperla pertorbaadd i lesqueel propi ux deserolupa.A partir
d'aquestabsenacio espotdeduirquela fregiencianaturalésproperaa 1.

Als per Is dedesviacd esandardesmostrenlesdiferenciesentreles duesper
torbacionsafregienciediferents.Mentresguea St=0.5s'obsenaunagranvariaco
delacomponenti dela velocitatal centredel doll, a St=1.0el maxim devariacb es
trobaals costatddela capade barreja.Aquestresultatésconsedjenciade la major
variacb enla grandaria delsvortexs a St=0.5,que provocaunamodi caci6 dela
velocitatal centredel doll de manergoeriodica.

Pertal decomprovar elsefectesdela intensitatde la pertorbacd, esva calcular
undoll amblesmateiescondiciongjuel'anterior a St1.0pero aplicantunaampla-
dadepertorbadd 4 vegadesnferior. La gura 4.34mostrael campdevorticitat per
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Figura4.22: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbadd sinusédal simetrica
aSt=1.0aRe 7000

Figura4.23: Modul dela velocitatmitjanapel doll pla ambpertorbadd sinusédal
simetricaa St=1.0a Re 7000

aguestas.Elsresultaton rmen queaquestalisminucb dela intensitatcomporta
unaugmenenla longitudnecesariapel desemolupamentlel doll.

Tali coms'obsena alsdiferentsgra cs mostrats)a simulacb no est afectada
perles condicionsde contorn. L'aportacb de ux exterior pelscontornslateralsi
pel contornde sortidaquanels remolinsintrodueiben ux desdeI'exterior resulta
bencalculada.
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Velocitats mitjanes
doll amb pertorbacié sinusoidal simeétrica St=1.0
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Figura4.24: Per Is de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbaadd sinusddal simetricaa St=1.0a Re 7000
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Figura4.25: Per Is de la componentv de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbadd sinusddal simetricaa St=1.0a Re 7000



4.2. DOLLS PLANS BIDIMENSIONALS 59

RMS
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Figura4.26: Per Is rmsdela componenti dela velocitatmitjanapel doll plaamb
pertorbadd sinusodal simetricaa St=1.0a Re 7000
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Figura4.27:Per Is rmsdela component dela velocitatmitjanapel doll plasense
pertorbadd sinusddal simetricaa St=1.0a Re 7000
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Figura4.28: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbadd sinusédal simetrica
aSt=0.5aRe 7000

Figura4.29: Modul dela velocitatmitjanapel doll plaambpertorbadd sinusédal
simetricaa St=0.5a Re 7000
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Velocitats mitjanes
doll amb pertorbacié sinusoidal simétrica St=0.5
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Figura4.30: Per Is de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbadd sinusddal simetricaa St=0.5a Re 7000
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Figura4.31: Per Is de la componentv de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbaadd sinusddal simetricaa St=0.5a Re 7000
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Figura4.32: Per Is rmsdela componentl dela velocitatmitjanapel doll plaamb
pertorbadd sinusddal simetricaa St=0.5a Re 7000
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Figura4.33:Per Is rmsdela component dela velocitatmitjanapel doll plasense
pertorbaadd sinusodal simetricaa St=0.5a Re 7000
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Figura4.34: Contornsde vorticitat pel doll pla ambperturbad simetricai St1.0
ambunareduccod del'ampladadela pertorbadd a Re 7000

Figura4.35: Modul dela velocitatmitjanapel doll plaambpertorbadd sinusédal
simetricai St=1.0ambunareduccod del'ampladadela pertorbach a Re 7000
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4.2.4 Doll amb pertorbacio sinusodal alternada

L'altre tipus de pertorbadd analitzatésla sinusédal alternada.En aquestcas,
un maxim de velocitata unade les capesde barrejaimplica un m'nim a l'altra,
aconsguintl'estructurat’pica caracteisticad'unaestelavon Karman.

En aquestcas,a mésde les pertorbacionsg nimerosde Strouhalde 1.01 0.5,
s'’hananalitzatdosvalorsmeés:0.25i 1.5. S’hanrealitzataguesestudiméscomplet
perseraquestda con guracid6 méscaracteisticaobtingudaalsexperimentsiedolls
plans.

El primercasanalitzat,S 1 0 ja mostraclarament'alternan@ delesestruc-
turescoherentgveure gura 4.36). Lesrecirculacionsjnicialmentgeneradeamb
formacircularaunadistanciadH, esdeformenenla direccb del ux adoptanuna
formael I'ptica. Encaragueno s'apreciiambclaredatels vortexs de mateixsigne
devorticitateseinconectatentres mitjancantcostelleqtraducco literal delterme
angkesrib) produdespel carvi designedela velocitattrans\ersalentreel nal d'un
vortex i l'inici del seglient. Aquestfenomentamte esprodueixal casanteriorde
pertorbaadd sinusodal simetrica.

El componentongitudinal de la velocitat mijana, u, practicamentno mostra
variacb al llarg del doll un cop les estructuresoherentdhanapargut. En carvi,
la componentrans\ersal,mostradaala gura 4.39,esta fortamentafectadgerla
deformacd que pateienelsvortexs. A I'etapainicial hi haunaaportacd grande

ux exterior pelscontorndaterals.

Les gures 4.40i 4.41 mostrenels per Is de desviacd esandarda diferents
distanciesdel'origen. Lesmaximesvariacionsdel componenu esprodueienals
costatglelescapegiebarreja.enposicionaméso merys x esal llarg deldoll: y
175Hiy 225H. A causadela continuaalternane de signedela component,
elsmaximsvalorsdeltensorde ReynoldsRy, eslocalitzenalal’'nia quede neixen
elscentregdelesrecirculacions.

El casambpertorbaadd a freqiiencia0.5 resultamésinteressanen quanta es-
tructures.La variacb respectal per | pladel'entradaprodueixunesgransrecir-
culacionsdinsdel domini computacionallLa grandariad'aquests/ortexs produeix
carvis considerablesnla direcco del doll, augmentanta sevaampladd redunt la
velocitatmitjanaal centre.Lescostelleslevorticitat queuneixenlesrecirculacions
sbn molt més notablesen aquestcas, arribanta trencarse prop de la sortidaper
formarun anglede9C° ( gura 4.42). Es destacablguea aquesnimerode Strou-
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hal, tantal casde pertorbadd simetricacomal d'alternadaapareirenestructures
unafrequenciadobledel'aplicada. Al campdevorticitatespot obsenarlespetites
recirculacionsobrelescostellesdelsgransvortexs.

Els per Is develocitatmitjanadeles gures 4.44i 4.45mostrenla variacd al
llarg del doll. Espotobserarcomel ux enmitjanaincorpora uid del'exterior
pelscontorndaterals ns a unadistanciade 10 diametres.Els per Is de desviacd
estindard,gures 4.46i 4.47son molt superioralsobtingutsal casanteriorperqie
les estructursson mésgrans. A més, el desplaamentlateraldelsmaximsde Vims
con rmen clarament'augmentenl'ampladadel doll.

Amb la intensitataplicadaa la pertorbadd d'entradael dollaS 0 25neces-
sita practicamenta totalitat del domini per desermoluparse,tal i com mostrenles
gures 4.48i 4.49. Es pot obsenar que es produeixunagranondulacod del ux
principal i unalleu disminucb de la velocitatal centre. A unadistanciade 12.5
diametresel per | dela velocitatmitjanaenla direccb longitudinal presentauna
formatotalmenttriangulara causade la forta ondulacd enaquestpunt. Igual que
enelscasosanteriorsel ux desemoluparecirculacionsa unafreguenciasuperior

al'aplicadaal'entrada.

En carvi, quanescollimun nUmerode Strouhalsuperioral quesemblaa priori
natural,perexempleS 15, les estructuresoherentson molt mésnombroses
encarajuela interaccod entreaquellede signeoposaésmolt petita.La gura 4.55
mostracomel doll practicamenho evolucionaenmitjanaapartird'unadistanciade
4 diametres.Tal i coms'hacomprovat encasosanteriors elsvortexs formatsmo-
di quen la sevaformainicial peradoptame unamésel pticaquansbn arrossgats
pel ux. S'obsenaqueelspetitsvalorsqueprenla velocitattrans\ersalprodueien
unincrementel'error numeric pererrord'arrodoniment el doll estroballeugera-
mentinclinatcapauncostat.Elsper Is dermsperaquestassonconsiderablement
méspetitsquealsaltrescasosa causalela pocavariacb quesofreixel doll forade
lescapedebarreja.
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Figura4.36: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbaad sinusddal alternada
aSt=1.0aRe 7000

Figura4.37: Modul dela velocitatmitjanapel doll plaambpertorbadd sinusédal
alternadaa St=1.0aRe 7000



4.2. DOLLS PLANS BIDIMENSIONALS 67

Velocitats mitjanes
doll amb pertorbacié sinusoidal alternada St=1.0
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Figura4.38: Per Is de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.0a Re 7000
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Figura4.39: Per Is de la componentv de la velocitat mitjana pel doll pla sense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.0a Re 7000
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RMS
doll amb pertorbacio¢ sinusoidal alternada St=1.0
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Figura4.40: Per Is rmsdela component dela velocitatmitjanapel doll plaamb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.0a Re 7000
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Figura4.41:Per Is rmsdela component dela velocitatmitjanapel doll plasense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.0a Re 7000



4.2. DOLLS PLANS BIDIMENSIONALS 69

Figura4.42: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbaad sinusédal alternada
aSt=0.5aRe 7000

Figura4.43: Modul dela velocitatmitjanapel doll plaambpertorbadd sinusédal
alternadaa St=0.5a Re 7000
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Velocitats mitjanes
doll amb pertorbacié sinusoidal alternada St=0.5
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Figura4.44: Per Is de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5a Re 7000
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Figura4.45: Per Is de la componentv de la velocitat mitjana pel doll pla sense
pertorbaadd sinusddal alternadaa St=0.5a Re 7000
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RMS
doll amb pertorbacio sinusoidal alternada St=0.5
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Figura4.46: Per Is rmsdela componenti dela velocitatmitjanapel doll plaamb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5a Re 7000
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Figura4.47:Per Is rmsdela component/ dela velocitatmitjanapel doll plasense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.5a Re 7000



72 CAPITOL 4. RESULTATS

Figura4.48: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbadd sinusddal alternada
aSt=0.25aRe 7000

Figura4.49: Modul dela velocitatmitjanapel doll plaambpertorbadd sinusédal
alternadaa St=0.25a Re 7000
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Velocitats mitjanes
doll amb pertorbacié sinusoidal alternada St=0.25
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Figura4.50: Per Is de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbaadd sinusodal alternadaa St=0.25a Re 7000
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Figura4.51: Per Is de la componentv de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbadd sinusodal alternadaa St=0.25a Re 7000
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RMS
doll amb pertorbacio sinusoidal alternada St=0.25
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Figura4.52: Per Is rmsdela componentl dela velocitatmitjanapel doll plaamb
pertorbadd sinusodal alternadaa St=0.25a Re 7000
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Figura4.53: Per Is rmsdela component dela velocitatmitjanapel doll plasense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=0.25a Re 7000
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Figura4.54: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbaad sinusédal alternada
aSt=1.5aRe 7000

Figura4.55: Modul dela velocitatmitjanapel doll plaambpertorbadd sinusédal
alternadaa St=1.5a Re 7000
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Velocitats mitjanes
doll amb pertorbacié sinusoidal alternada St=1.5
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Figura4.56: Per Is de la componentu de la velocitat mitjana pel doll pla amb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.5a Re 7000
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Figura4.57: Per Is de la componentv de la velocitatmitjana pel doll pla sense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.5a Re 7000
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RMS
doll amb pertorbacio sinusoidal alternada St=1.5
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Figura4.58: Per Is rmsdela component dela velocitatmitjanapel doll plaamb
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.5a Re 7000
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Figura4.59: Per Is rmsdela component/ dela velocitatmitjanapel doll plasense
pertorbadd sinusddal alternadaa St=1.5a Re 7000
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Figura4.60: Espectrede frequenciesper la componentu de la velocitatal punt
x h 10,y H 2 alllarg del tempsper al doll pla sensepertorbad pero amb
sorollaRe 7000

4.2.5 Frequencies

Durantel calcul del campdinamic s’hanmonitoritzatles velocitatsi pressions
al llarg del tempsa diferentspunts xos del domini. Aquestedadesensaporten
graninformacb sobrdesfregienciesqueel ux present@&naquellpuntdeterminat.
De totesaquestesondesiumeriques s'ha analitzatun puntsituatsobrela capade
barrejaa 10 diametrege I'entrada. La seva situacb el fa un bonindicadorde les
estructuregoherent&videnciadesls campsde vorticitatsmostratsanteriorment.

La gura 4.60mostral'espectrede fregiienciesobtingutpel doll pla bidimensi-
onalsensepertorbadd aplicant-hiun soroll plaal'entrada.Claramentgxisteix una
freqiienciaprincipal quemarcal'aparicio deles gransestructuresAquestvalor es
trobaa 1.18, molt properal ques'havia pronosticajuanvam detectales segones
estructureaS 05.

PelcasambS 10, tantper pertorbacionsimetriquescom alternadesl'es-
pectremostrala freqlienciaaplicadai els seusmdltiplesimmediats( gures 4.611i
4.62). Agquestsvalorssuperiorsson freqlienciesquecoexisteixenperqie elsvortexs
no son simetricsrespecteal centre. El capi el nal delesrecirculacionsno son
igualsi produeiendeformacionsa la seryal registradaa la sondacomputacional.
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La periodicitatdel ux provocaqueaquestessimetriesesprodueixinambla ma-
teixafreqienciaqueelsvortexs. Comla seryal queprodueibenno ésnetaper s
ésperiodicaambla fregienciamarcadaa la pertorbaadd, obtenimquela restade
frequenciesqueapareienhandesermultiplesdelainicial.

Els espectreslelessimulaciongealitzadegperpertorbacionaS 05conr-
menelscomentarigealitzatspreviamentespectea l'aparicid de petitesestructures
afreguenciadoble.S'obsenaalesgra ques4.63i 4.64queelsvalorsdel'espectre
perfreqiencial.0éstanto mésimportantcoml'obtingut perla freqienciaaplicada
al'entradadel doll.

Altres simulaciongealitzadegperpertorbacionambS 20,3 0i 5 0mostren
com l'augmentde la freqienciaprovoca que les estructuresacabincolapsant-se
I que s'obtingui de nou el valor de la frequenciadominanttrobat pel doll sense
pertorbaadd, 1.18.

4.2.6 Independenciade xarxa

Pertal decomproar queelsresultaterenindependentdela xarxacomputaci-
onalescollida,s’hanrepetitalgunessimulacionsambunaxarxamolt més na. La
nova xarxade 60375no0des 375 161,implicaunaugmentegairele el doblede
puntsdecalcul, queenspermetsituarmolts méspuntsalesregionsdegransgradi-
ents. Malgratl'incrementde nodes.els resultatsmostrenqueambla xarxainicial
de251 121n'hi haproupuntsjaquelesdiferenciesenlesvelocitatsmitjanesson
practicamenhul lesperla componenti i inferiorsaun 3% perla component.
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Figura4.61: Espectrede fregienciesper la componentu de la velocitatal punt

xh 10,y H

2 al llarg del tempsper al doll pla amb pertorbadd sinusédal
simetricaambSt=1.0a Re 7000

Figura4.62: Espectrede freguenciesper la componentu de la velocitatal punt

xh 10,y H

2 al llarg del tempsper al doll pla amb pertorbadd sinusédal
alternadaambSt=1.0a Re 7000
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Figura4.63: Espectrede fregienciesper la componentu de la velocitatal punt
x h 10,y H 2 alllarg del tempsper al doll pla amb pertorbadd sinusédal
simetricaambSt=0.5a Re 7000
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Figura4.64. Espectrede fregienciesper la componentu de la velocitatal punt
x h 10,y H 2 alllarg del tempsper al doll pla amb pertorbadd sinusédal
alternadaambSt=0.5a Re 7000
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4.2.7 Campreactiu

En aquestasecco s'analitzenels resultatsobtingutsresolentles equaciongle
transporide materiaperadolls plansdebilsbidimensionals.

Tal i comesdescriual captol 2, la reaccd estudiadé&esA B P,onAiB
sbn elsreactiusi P el producteresultant. Com les equaciongsresolenadimensi-
onalmentper podergeneralitzaelsresultats)a velocitatde reacco est xada pel
nimerode Damkbhlerescollit.

Pertal d'obtenirambmésclaredatels efectesdels pammetresque determinen
el sistemas'hanrealitzatdosdisselys factorialsa dosnivells i tresvariables:els
nimerosde Schmidt,Damlkbhleri Strouhal. Aquestsdisselys son facils d'utilit-
zar, organitzenels experimentd aportenunagranquantitatd'informacio sobreels
efectesde cadascunale les variablesescollidesaix’ com els efectescreuats. Els
resultatsquanti quenel comportamentlel sistemadavantunavariacb d'un o més
paametres.

Els disselys factorials2" consisteien en estudiarels efectesde n pamametres
analitzant-losa 2 nivells o valorsdiferents.En el aquestas,esprenendosniimeros
de Strouhalque mostrendiferenciessigni cativesal campdinamic,comson 0.51
1.5,dosnimerosde Schmidtt'picsdegasos dosvalorsperal nUumerode Damkdhler
guedeterminerduesvelocitatsde reaccd dediferentordre,0.1i 0.01,t'piquesde
reacciondentes.La taula4.1lresumeixaquestvalorsenunquadre.

St | Sc| Da
valoralt | +|15|15]| 0.1
valorbaix| - | 0.5/ 0.5|0.01

Taula4.1: Parametreautilitzats alsdisserys factorialsde dosnivells

Com a variablequanti cadorade cadacasesprenla cornversb mitjanad'A a
unadistanciade 14 diametresS'hadesestimagscollirla sortidaperevitar possibles
in u enciesdelescondicionsdecontorn.De nim la corversib d'A com

Fo Fup

Xa 100 Fo (4.1)
on Fp ésel ux massicmitjad'A al'entradadel domini
1 ts
Fo uCadydt (4.2)

tt to ttp x0
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i F14p €sel ux massicmitjaaunadistanciade 14 diametreglel'origen.

Al primerdissely (dissely factoriall) s'estudiaundoll onel componenB entra
al dominicomputacionahmbconcentra@ constanCg 1 Otantpelcentredeldoll
comperlaregio del ux secundar{(co ow). Enaquesicas,noméshi haaportde
reactiuA pel doll, tamke a concentrad constantCa 1 0. D'aquestamaneraA
escornverteixenl'especielimitant del sistema.

Elsresultatdeles8 simulacionsestrobenllistatsala taula4.2. Aix” perexem-
ple, al primercasquecorresporaS 15,S 15iDa 0 1s'haobtingutuna
cornversb del 45.86%.Pertant,propdela sortidadel dominiel ux massicd'A es
redueixala meitat. Al sggoncas,ambelsmateixosvalorsperalsnimeroside Strou-
hali Schmidti pero variantel valor de Damkbhlera 0.01,la corversb disminueix

ns aun 7.25%,gairele 7 vegadesmerys. Analogamentcombinantels valorsde
lestresvariablesanalitzadesgsformulenla restadelscasos.

La taula4.3 mostrala mitjanadelsresultatsaix’ com els efectesindividualsi
creuatsper aquestprimer dissely factorial. D'aguestsvalors hom pot concloure
gue el nUumerode Damkbhler, constantde reaccd adimensionalitzadags el fac-
tor mésin uent detots elsanalitzats.La seva variacb afectaconsiderablemena
corversb d'A. Peraltrabanda.el carvi del numerode Schmidt,dins del ranges-
collit practicamenno s'aprecia.L'augmentdel nUmerode Strouhalin ueix sobre
el sistemadisminuintlleugeramenta corversb a 14 diametres.A la taulatamke
s'obsenaguetantlesinteracciongle 2 factorscomla detots 3 son meryspreables.

A les gures 4.65i 4.66espresenterlscampsnstantanigie concentrad dels
productede la reaccd, amb notablesdiferenciesentretots dos. El primer camp,
corresponena Strouhall.5, mostramaximsde corversp al centredel doll al llarg
detot el domini computacional.La concentra® de P tamlke ésmésgrandinsde
les petitesrecirculacionga queaugmentael tempsde resicenciade A i B. Al cas
S 05, la concentrad de P esdistribueix de maneramolt diferent. S'obsena
comels maximsestrobena la regio de les costellesdelsvortex. Dins de la regio
del doll, existeixengranszoneson la concentra@ de P ésnul la, ja quel'especie
gumicaA no hi arriva. Als vortex, el productede la reacco apareixenrotllant-se
enformaespiralcapal centre,mostrantles zoneson la concentra@ de I'especie
limitant ésmaxima.

Els perls 4.67i 4.68 mostrenla concentra® mitjanad'A per als dos casos
esmentatambdiferentfreqlienciade pertorbadd. Aquestsgra cs con rmen quea
S 15, laconcentradd'A disminueixrapidamengl centredeldoll, mentreqque
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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: Corversb d'A alsdiferentscasosdel dissery factoriall

Mitjana 26.87
EfectesPrincipals

St -0.77

Sc -0.06

Da 39.03
Interacciongle 2 factors

St Sc 0.00

St Da -0.35

Sc Da -0.06
Interaccod de 3 factors

St Sc Da 0.00

Taula4.3: Efectesdelesvariablesalsdissely factoriall

perS 05 hi haunagrandispersd de I'especiequmicaa partir d'una distancia
de7-8diametres.

L'evolucio dela corversb al llarg deldoll esmostraales gures 4.69i 4.70.De
nouesdemostrajuela in u enciade la difusivitat molecularésnul lai quela velo-
citat de reaccd augmentaconsiderablemerdgl consumde les especiesqu miques.
Malgratquelesduespertorbacionsiepresentadgsel nUmerode Strouhal presen-
ten unacorversb similar en el domini estudiat,és destacabléda diferenciaen el
pendentde la corba. Donadala tencenciamostrada,semblaque aigiesavall la
freqienciamésbaixa hagi de proporcionamillor corversb. Caldriarealitzarun
calcul sobreun domini molt mésllarg perpodercon rmar aguestdencencia.
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Figura4.65: Concentraciongnstantiniesdel productede la reaccd qumica per
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissely factoriall.

Figura4.66: Concentraciongnstantiniesdel productede la reaccd qu mica per
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissely factoriall.
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Concentracié mitjana de A
Sc=0.5 Da=0.1 St=1.
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Figura4.67: Perls de concentracionsl'A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissely factoriall.
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Figura 4.68: PerIs de concentracionsl'A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissely factoriall.
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Figura4.69: Corversi del'especiequmicaA al llarg del doll a Sc=0.5.Dissely
factoriall.
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Figura4.70: Corversib del'especiequmicaA al llarg del doll a Sc=1.5.Dissely
factoriall.
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Tamle s'harealitzatun segon dissery factorialambgairele les mateixescon-
dicions. La diferenciaha estaten I'aportacib de B de lI'exterior. En aquestcas,
I'especiegu micaB nomésentraal sistemaatravésdel ux secundarambconcen-
tracib Cg 1 0. L'altre reactiucontinuaentrantexclusvamentpel ux principal
ambconcentrad constanCa 1 0. Lataulad4.4 mostraelsresultatobtinguts.En
aquestcas,les corversionsesredueien respectal casanteriorja que no existeix
premesclalelscomponentgiumics. A la taulaambels efectegrincipalsi creuats
(taula4.5)escon rma queel nUmerode Damkbhlercontinuaessenta variableque
mésin ueix sobreel resultati queels efectescreuatsson meryspreables.

Les gures ambelscampsdeconcentrad instantanisieP (4.71i 4.72)mostren
com la reaccd nomésesprodueixsobreles capesde barreja. Al casambpertor
bacb a Strouhall.5, les petitesrecirculacionsescorverteixenenbarrejadorentre
I'especiequeestrobaal centredel doll i la queest al'exterior. Aix’, cadavortex
escorverteixenun petitreactorambaportacd contnuadereactius Al casa Strou-
hal 0.5, la grandaria delsvortexs tornaa serun punt primordial. La mesclad'A i
B esprodueixa escalegnésgranspero de maneraméslenta. Els centresde les
recirculaciongleterminerel maxim de producco.

Elsper Is deconcentrad d'A (gures 4.73i 4.74)mostrendiferenciesambel
dissely factorialanterior En aquestasla concentrad al centreesmang maxima
perS 15 alllarg detot el domini estudiat.La diferenciaambel caspremesclat
esfa evidentenaquesidetall. Pel casambpertorbaadd a freqienciamésbaixa,la
dispersb a partir d'unadistancia7-8 diametresontinuaessentiestacable.

Els gra cs 4.75i 4.76 mostrenla corversb al llarg del doll. Igual queal cas
anterior s'obsenaquelain u enciadela variaco dela difusivitat ésnul la entot el
domini. Tamke estornaa con rmar unadiferenciadestacablenla tencenciaque
sgyueix la corversb al variarla freqiencia. MentresqueperS 15 la corbaté
dervadasggonanegatva,aS 05 éspositvai gran.

Aquestsdosdisselys factorials2® espodenconsideramun dissety factorial 2*
onla quartavariableestudiadaerial'e xistenciao no de premesclal 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: Corversb d'A alsdiferentscasoslel dissery factorial2

Mitjana 5.85
EfectesPrincipals

St 0.42

Sc -0.2

Da 9.17
Interacciongle 2 factors

St Sc 0.04

St Da 0.23

Sc Da -0.13
Interacco de 3 factors

St Sc Da 0.02

Taula4.5: Efectesdelesvariablesalsdissely factorial2
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Figura4.71: Concentracioninstananeesdel productede la reaccd qu'mica per
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissely factorial2.

Figura4.72: Concentracioninstananeesdel productede la reaccd qu'mica per
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissely factorial2.
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Concentracié mitjana de A
Sc=0.5 Da=0.1 St=1.

T { T { T { T { T
1 — y/H=0
y/h=5
- YH=10
— yH=14
<
©os -
| ! |
OO 1 4 5

y/H

Figura4.73: Perls de concentracionsl'A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=1.5.Dissely factorial2.

Concentracié mitjana de A
Sc=0.5 Da=0.1 St=0.

T { T { T { T { T
1= g : — y/H=0
y/h=5
- y/H=10
--- y/H=14
<
©os
\\\
O0 4 5

y/H

Figura4.74: Perls de concentracionsl'A a diferentsdistanciesde l'origen a
Sc=0.5Da=0.1i St=0.5.Dissely factorial2.
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Conversio de A al llarg del doll

disseny factorial 2

T T

fSc15 Da 0.01 - St Q0.
-Sc15-Da0.01-St1.

T

5
5

T

-Sc15-Da0.1-5t1.%

- Scl5-Da0.1-St0.}

b
5

T

x/H

Figura4.75: Corversib del'especiequmicaA al llarg del doll a Sc=0.5.Dissely

factorial2.
Conversio de A al llarg del doll
disseny factorial 2
T N T N T
— Sc0.5-Da0.01-St0Q.5
-S5c0.5-Da0.01-st15
10 |-- Sc0.5-Da0.1-St0.5 N
- Sc0.5-Da0.1-St1.5
<
x
5\ |
Oov,

x/H

Figura4.76: Corversib del'especiequmicaA al llarg del doll a Sc=1.5.Dissely

factorial2.
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A mésdelsdosdisselys factorials,s'han realitzataltres simulacionsdel doll
debil ambreacco. El primerestudianalitzala in u enciade la difusido molecular
variantel nimerode Schmidtaunvalorde 100, valor poccomi engasogermn molt
mésfrequentenl’quids. Malgrataquestugmentla sevain u enciasobreel sistema
continuaessennul la. Aquestfet demostraque en aquestsistemael transportper
cornveccb ésel principalmecanismealels uxos de matria.

Un altre testrealitzatha consistiten augmentata intensitatde la pertorbaad
aplicadaa l'entrada. En aquestcas,l'amplitud dela pertorbadd haaugmentatns
aun 25%de la velocitatsecundria. EI campde vorticitatperS 05 esmostra
ala gura 4.77. Tal i com s’ha comentatpreviament,|'incrementde la intensitat
comportaun escuramentdel domini necessarpel desemolupamentel doll. L'e-
voluci6 dela corversb d'A al llarg del doll peraquestasi pel d'amplitud 10%es
potobsenaralagra ca 4.78.Propdela sortida la diferenciaésdegairete un 50%.
A meés,la millora dela mescacomportaunatencenciacreixentsuperiorperal cas
ambamplitudmésgran.

Coma tltim cas,s'harealitzatla simulacd d'un doll reactiusensepertorbacd
pero ambsoroll a I'entrada. Els resultatsde corversb, mostratsa la gura 4.79
demostrerquel’ s del doll comareactorpot millorar el seurendimentsi s'escull
unapertorbadd adequadaper a l'origen. Aquestainestabilitatarti cial, queala
practicapot produirseambmecanismepertorbadorsituatsa la bocadel doll, pot
millorar la corversib de les especies ns a mésd'un 100% a certesdistanciesde
l'origen.
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Figura4.77: Contorngdevorticitat peldoll plaambpertorbaadd sinusddal alternada
a St=0.5a Re 7000carviant'ampladadela pertorbacd

Conversio de A al llarg de ljet
St0.5-Da0.1-Sc1l5

20 T N N
— amplitud .25
---- amplitud .1
15 .
s C 10 -
5, —
0 1 - | 1 | 1
0 5 10 15

x/H

Figura4.78: Comparad dela corversb del'especiequmicaA al llarg del doll a
St=0.5modi cant I'ampladadela pertorbaadb.
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Conversio de A al llarg del jet

Sc1l5-Dao0.1
12.5 T ‘ : :
— sense perturbacio . /;2
-~ St1.5
10 |-~ stos s
7.5 |
< el /
x
5+ _
2.5~ -
0 L | L | L
0 5 10 15
x/H

Figura4.79: Comparad dela corversib del'especiequmicaA al llarg deldoll per
diferentspertorbacions.
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4.3 Dolls planstridimensionals

En aquestipartatesdescriuerels resultatsobtingutsenla simulacb realitzada
d'un doll platridimensionaturbulenti reactiu.En unaprimerapartespresentetes
dadesestadstiques instanainiesobtingudegpel campdinamic. A la seggonaseccod
esdiscuteixsobreel sistemareactiui coml'estructuradel ux turbulentafectala
cornversb delesespeciesgu miques.

4.3.1 Campdinamic

Enaquestas,el dominiestudiagésunaregio rectangulade dimension225H
20H 4H i discretitzaambunaxarxacomputacionatie151 211 16nodes.En
la direccb z sesuposajueel doll ésperiodic.

A diferenciadelscasodidimensionalestudiatsconsiderenel doll tridimensi-
onalfort, @sadir, quela velocitatdel ux secundarésbaixai d'ordreinferior ala

velocitatprincipal.
U U DU

U Uz U U
Aquestfet facilita el desemolupamenide la zonaturbulentaprop de I'entradadel
doll. Elsvalorspetitsdelavelocidatdel ux co-correntlJ, assgurenquel'evolucid

h 083

del doll estudiatessimilaraun doll senseux co-corrent.No obstant])'existencia
del ux secundarestabilitzael calculja quela quantitatdemateriaques'introdueix
al domini computacionapelscontornsesmenor L'analisi numericas'harealitzat
a Reynolds 3000,ambun nimerode Schmidtigual a 1.0 i un nUumerode Prandtl
0.71.L'ampladainicial dela capade barrejaconsiderad&sqg H 005

Lesdadesbtingudesielsestudisnumericsportatsatermes'’hancontrastaamb
resultatexperimentals desimulacionglirectesdocumentadesla bibliogra a. Per
comparat'evolucio correntavall dela mitjaamplada el decdmentdela velocitat
al centrehemempratelstreballsde Thomas Chu[47], Browne[99] i Stanle [68].
Els per Is d'autosimilitud s’han comparatamb els treballsexperimentalsde Gut-
marki Wygnanski[27] i Ramaprian Chandrasekhar@8], aix’ comla simulacb
numericade Stanley [68].
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Camp de vorticitat

Unamanerdacild'il lustrarel campdinamici detectatesestructureprincipals
del ux ésmitjancantel vectorvorticitat, quequanti ca la rotaco del uid acada
punt. La gura 4.80 mostraisosupericiesde modul de vorticitat. S'obsena que,
sotalescondicionsestudiadesel doll necessitainaregio inicial de 7 diametregper
inestabilitzarse. Superadaquestadistancia, els maxims de vorticitat con rmen
gue les gransestructuregendeixen a orientarse de maneraalternada. La regio

nal presentaunagranvarietatd'estructuredridimensionalsdestacanels Is de
vorticitatqueuneixenl'exterior dela capade barrejaambel centredel doll.

La gura 4.81 mostrala componenivy dela vorticitatatempst  400H DU.
S'obsenaqueala regioinicial el valordewy ésnul ja queno existeix rotaco al pla
normalala direccby ns aunadistanciade 6 diametresA partir d'aquestpunthi
haunaugmentonstantela tridimensionalitatle lesestructurepresentsComes
pot obsenar, I'evolucid capal comportamenturbulent es produeixquanles dues
capedebarrejacorvergeixeni interaccionerentreelles.

Velocitat mitjana

La mitja ampladadel doll, dy x , €sel punton la velocitatd'excés,U Uy,
decawn 50%respectda velocitatd'excésal centre.La gura 4.82mostral'evolu-
cio dela mitja ampladaobtingudai la concordana ambels resultatsbibliogra cs.
A causade la diferenciaen el numerode Reynolds estudiat(taula4.6), els dolls
comparatsequereienunaregio de desemolupamentiferent. Aquestfet alenteix
o accelerd'aparicio dela zonaturbulenta. Peraquesimotiu, per visualitzarmillor
la comparad, elsresultatsibliogra cs hanestatdesplaatsenla direccb longitu-
dinal.

Expressanta distanciaal centredeldoll normalitzadgerla mitjaampladahom
pot comprovar queles velocitatsmitjanescol lapsenseguint un per | independent
del nlmerode Reynolds. Aquestcomportamengés a causade la linialitat de la
mitja amplada la coordenaddongitudinal,x. Historicamentaquestaelacd s'ha
expressatom

dﬁu Ky % Ky (4.3)
Realitzantunaregressb linial permnims quadratsa la regio desdex H 12
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Figura4.80: Isosuperficiesdel modul devorticitata t=400

Figura4.81:1sosuperftiesdela componentvy dela vorticitata t=400
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Autor Re K1 Ko M1 M>
Treballpresent| 3000 | 0.101| -4.48 | 0.243| -6.07
Ramapriarf28] | 1600 | 0.110| -1.00 | 0.093| -1.60
Browne[99] 7620 | 0.129| -5.00 | 0.143| -9.00
Thomaq100] | 8000 | 0.110| 0.104| 0.220| -1.20
Thomad47] 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 creixementde la mitja amplada el decdmentde la velocitat
al centredel doll. Resultatd'aquesttreball,d'estudisexperimentals desimulacb
directa.

ns a24delsresultatspbtenimK; 0 101i K» 4 48 pel creixementlinial dela
mitjaampladaA lataula4.6 escompareraquestvalorsambelsdela bibliogra a.
Mentresqueel nUmerodeReynoldsvaria,elsvalorsdelpendentiela mitjaamplada
esmantenenelatvamentconstantsEl resultatobtingutestrobadinsdel rangdels
treballsexperimentals

El valortrobatperla constaK, enelsdiferentsestudigpresentainagrandisper
sib ja quel'origen virtual del doll est fortamentafectatperles condicionsa I'ori-
gen.El resultatobtingutenaquestreball xa aquespunta4.5diametregposterior
al'entradadel doll.

La gura 4.83mostrael decdmentdela velocitatal centredel doll encompara-
cio ambelsresultatsdde Thomas Chu[47], Browne[99] i Stanleg [68]. S'obsena
unabonaconcordana entreelsresultats.

L'analisi d'auto-similitud del doll pla prediuque el decdmentde la velocitat
sggueixunapotencia 1 2 enfuncio dela coordenaddongitudinal. Normalment
aguestaelacb s'escriucom

%: 2 My % M, (4.4)
on DUy ésl'excésde velocitata la sortidadel doll i DU ésl'excésde velocitat

a la posicb x/H. Les simulacionsrealitzadesprediuenunsvalorsM; 0243
Mo 6 07. La taula4.6 con rma que existeix unagranvariacb en els valors
donatsa aquestesariablesen els diferentsestudisrealitzats.No obstant el valors
trobatsenaquestreballsbn similarsals proposatgeraltresautors.

El gra ¢ 4.84mostraelsresultatsobtingutsperla velocitatmitjana. Tal i com
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Mitja amplada

3 I I
- + Brown et al. i
2.5 = Stanley
| + Thomas and Chu |
2
I
1.5
©
1
0.5

0 5 10 15 20 25
x/H

Figura4.82: Mitja ampladadel doll

prediula teoriad'auto-similitud, els per Is de velocitatnormalitzadeambla velo-
citatal centrecol lapsemuanla distanciaal centredel doll esanormalitzadaerla
mitja amplada.

Donatel camacterturbulentdel doll, el tempsde simulacb necessanperobtenir
les dadesmitjanescorvemidesésexcessvamentalt. Aquestfet esfa mésnotable
en el casde la velocitattrans\ersalon els valors son petitsi les uctuacions son
altes. Perpoderamitjanarambmésdades suposarentertala hipoteside simetria
al doll plarespectda I'nia central.

A lagra ca 4.85esmostrerelsper Is dela componentrans\ersaldela veloci-
tat. Obsernemqueaproximenambgranexactitudelsvalorsdela simulacb directa
realitzadgper Stanle [68] i eslocalitzenenel rangcompéspelsvalorsexperimen-
talsde Gutmark[27] i Ramapriarj28].

Desviacb estandar

Les gures 4.86,4.871 4.88 mostrenels per Is de les desviacionsesandards
de les componentgle la velocitaten la zonaturbulenta. Els resultatses mostren
comparatambels valorsobtingutsals experimentsrealitzatsper Gutmark[27] a
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U/DU

Decaiment de la velocitat mitjana

A

X

Brown et al.
Stanley

Thomas and Chu

x/H

Figura4.83: Decdmentdela velocitatmitja del doll

Velocitat longitudinal mitjana

25

— Xx/H=15
--- X/H=17
-- X/H=19
e Gutmar
= Stanley

» Ramapriaf

Kk

Figura4.84: Componentl dela velocitatmitjana
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Velocitat transversal mitjana

0.06 I \

_____ i oY — x/H=15
--- x/H=17
a -- x/H=19
A s e Gutmark | T
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Figura4.85: Component dela velocitatmitjana

Reynolds30000.S'obsenaqueexisteixenalgunesliscre@nciesprincipalmenper
la segonacomponente la velocitat. En general gls valorsobtingutsson superiors
alsexperimentals.

Tali comcomentenTennelesi Lumley [101] lesvelocitatsmitjanesassoleien
el per | d'auto-similituda menordistanciaquelesdesviacionestindards Aquest
autora rma quealsdollslesdesviaciongsandardsecessiteminadistanciasupe-
rior a40diametresespectd'origen perpoderseguir el per | d'autosimilitud.Enel
nostrecas,elsper Is dibuixatsson a merys de la meitatd'aquestadistancia. Aix o
podriaexplicarlesdiferenciesques'obsenen.

A més, 'existenciade recirculacionggransi baixesfregienciesa causade la
proximitat a I'entradajusti ca el granvalor de la desviach estndardper la ve-
locitat trans\ersal. La pregenciad'estructureggransforca a aquestacomponena
oscil lar al voltantdel valor mig ambunadesviacd superior Aquestfet tamle ex-
plica perqte la desviach estandardde la componentongitudinal és mésgranal
centredel domini.

El tensordeReynolds,R,,, esmostraala gura 4.89.Enaquestas,escompara
el valor amb els resultatsexperimentalsde Ramaprian[28] i Gutmark[27] i la
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RMS
0.4 |
I — x/H=17 | .

- x/H=19
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Figura4.86: Desviacd esandarddela component dela velocitat

simulacb directade Stanlg [68]. Lalocalitzacb delspuntsmaximi m'nim estroba
ay dy 0 751 concordaambles dadesdelstreballsanteriors. Les diferencies
mésnotablesestrobenenel decaimentel tensoramesuraques'allunyadel centre.
En I'estudi numeric realitzatel decaimentes més suau. Aquestfet con rmaria
la hipotesianteriorde I'existenciad'estructureggransa causade la proximitat a
I'entradadel domini.

Viscositatturb ulenta

La gura 4.90mostrala viscositaturbulentainstananiacalculadaambel model
de gransescalesie Smagorinsit. Obsenemquela majorcontribucio estrobaala
zonaturbulenta,on esmodelitzal'efecte de les petitesescales.En aquestaegio,
aguestavariablearriva a valors5 vegadessuperiorsa la viscositatcinematica.

A la gra ca tamke s'obsena unsvalorsalts perla difusio turbulentaenla regié
inicial introduts pel modelde Smagorinsk. Aquestfet in ueix principalmenten
el retarddel desemolupamendel doll ja quelesinestabilitatsarti cials aplicadesa
I'entradasbn esmortédesperla difusib turbulentaafegidapel model.
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RMS
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Figura4.87: Desviacd esandarddela component dela velocitat
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Figura4.88: Desviacd estindarddela componentv dela velocitat
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RMS
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Figura4.89: Tensorde Reynoldsuv

Figura4.90: Viscositatturbulentainstanainiaal pla z=2H normalitzadgper la vis-
cositatcinematica
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Figura4.91: Campinstantanide pressionsl pla z/H=2 at=400

Efectesde lescondicionsde contorn

El campinstantanide pressd de la gura 4.91 mostraamb claredatcom les
condicionsdecontornimplementadeperla sortidadel ux no provoquencaptipus
de xoc ni onacapa l'interior del domini. A més, espot obsenar que el m'nims
de pressb dela zonapropera(3H-9H) demostremuela inestabilitatcaracteistica
d'aquestdoll ésl'alternadajtal i coms'hacomentaambanterioritat.

A I' Gltimaregio deldomini computacionalles parfculesques'incorporenpels
contorndateralsexperimenterunrecorrgutmolt curt. Aquestarajecbriatancurta
provocaquela velocitattrans\ersalsigui lleugeramentnferior al valor desitjaten
aguestazona. No obstant,la in u enciad'aquestadivergenciaen els resultatses
m’nima.
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4.3.2 Camp detemperatura

Al doll pla tridimensionaltamle s’ha analitzatnumericamentel transportd'e-
nemia. Sotalescondiciononsideradesesequacionpeltranspord'enegia coin-
cideixen amb les del transportd'un escalarpassiu. A la bibliogra a s'hi troben
algunstreballsquehanestudiatl transporde matkriasensaeaccd endolls turbu-
lents,tantexperimentalmentomnumericamentRamaprian Chandrasekhaifa8],
Jenkinsi Goldschmidf35] i Davies, Keffer i Baines[36]estudiarerexperimental-
mentdolls calentsenairei enaigua.El treballnumeric de Stanley [68] realitza una
simulacb directapercalcularel transpord'un escalapassivenaquestaon gura-
cio.

A la gura 4.92esmostrael per | detemperaturanitjanaenla zonad'autosi-
militud. S'obsena queelsresultatobtingutsreprodueiencorrectamenelsper Is
dela bibliogra a, ambunapetitadiscre@nciaa la zonamésllunyanade les capes
detall.

Els per Is d'autosimilitud no mostrenels efectesde la barrejaque esprodueix
aiguesavall. Pertal dediferenciarambmésclaredata dispersd detemperaturda
gura 4.93 mostral'evolucio de la mitja ampladapunton la temperaturanitjana
prenunvalorigualala meitatdela temperaturael centredeldoll). Igualqueal cas
dela velocitat,la mitja ampladaenfuncio de la temperaturgpresentainalinealitat
ambla distanciaal'origen:

- Kt 7 Kor (4.5)

S'obsena ala gra ca queenl'estudi portata termela linialitat s'inicia a una
distancialOHdel'origen. Al casdela mitjaampladacalculadeapartirdelaveloci-
tatmitjana,aquestalistanciaeramenor A lataula4.7 espresenterlsvalorsobtin-
gutsperKit i Kot | escomparaambaltresestudis El valor del pendenbbtinguten
aquestreballestrobadinsdel rangdelstreballsexperimentalsPerl'origen virtual
de nit perla variableKot s'ha obtingutun valor superiora causade la distancia
necesariapel desemolupamendel doll.

A la gura 4.94esmostrael decdmentde la temperaturanitjanaal centredel
doll. Igual queal casdel decamentde la velocitat,el per | segueixunapotencia
-1/2 queespot expressacom
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Autor Kit Kot M1t Mot
Treballpresent| 0.158| -4.00 | 0.346| -4.52
Ramapriari28] | 0.167| 2.00 | 0.194| 6.00
Browne[99] | 0.128| 5.00 | 0.189| 7.86
Jenking35] | 0.123| 0.090 | 0.261| -5.62
Davies[36] 0.115| 2.05 | 0.258]| 0.920
Stanle/ [68] | 0.128| -0.465| 0.280| -1.71

Taula4.7: Dadesdel creixementde la mitja amplada el decdmentde la tempe-
raturaal centredel doll. Resultatsd'aquesttreball, d'estudisexperimentals de
simulacb directa.

Temperatura mitjana

1 T { T { T ‘\\ T { T { T
— x/H=15
- XIH=17
0.8 - x/H=19 7
- Davies
« Jenkins
+ Ramaprian
0.6 |
o
=
|_
0.4+ —
0.2 |
| ]
0-3 2 1 0 1 2 3

Figura4.92: Per Is detemperaturanitjana



4.3. DOLLS PLANS TRIDIMENSIONALS 109

Mitja amplada de temperatura

d./H

[

0 5 10 15 20 25
x/H

= % My - Mgy (4.6)

A lataula4.7 espresenterels valorsobtinguts. En aquesttasel decamentde
la temperatur&slleugerameniméslent queentreballsprevis, obtenintun valor su-
periorperlavariableM,r. Aquestadiferenciaésacausadela proximitatal'origen
i la necessitatd'un domini computacionamésgran per analitzarcorrectamenta
zonad'autosimilitud.

A la gura 4.95esmostrala desviacb esandarddelatemperatural doll. S'ob-
sena queelsdiferentsestudisprevis variensustancialmengntreells. El per | ob-
tingut presentadosmaximslocalitzatsaay dyiy dr i unm’nim al centre
deldoll. Pertant,ala regio turbulentales oscil lacionsprincipalsde la temperatura
esprodueiensobreelspuntsquede neixenla mitja amplada.
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Decaiment de la temperatura mitjana
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x/H

Figura4.94: Decdmentdela temperaturanitja al doll
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Figura4.95: Desviacb estindardde la temperatural doll
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4.3.3 Campreactiu

Existeixungraninteréspelsprocessosdetranspori mesclaen uxos turbulents
ambcapesde barrejaperla sevaimportanciaenla propagad de contaminant&n
uxos mediambientalsEn aquestsasos|a in u enciadela turbulenciaésdecisva
ja quelespetitesescaleaugmenterta barreja.

Enaquestreball, s'’haanalitzatel transportde maeriaambreacco A B P
al doll pla tridimensionalturbulent. Igual que al segon dissely factorial del cas
bidimensional,suposarengue no existeix premescla que el reactiuA entraal
dominipel ux principal,mentresjueB hofapelsecundariEl nUmerode Schmidt
escollités1.0i el Damkbhler0.01.

La gura 4.96 mostrael campde concentracionfstantanidel productede la
reaccd a un pla centralal doll. S'obsena cominicialmentl'especiequmicaP es
formanomésa la regio delescapesde barreja.Un cops'inicia la zonaturbulenta,
la mesclade A i B estornamolt mésimportanti augmentda concentra@ del
producte.

El campde concentrad de P sobrela capade barrejaes mostraa la gura
4.97. Perfacilitar la visualitzaco, s'harepetitel campenla direccb periodica. La
sinuositatdel ux ns gaireke la meitatdel dominii lesgransestructuresormades
a prop de I'entrada provoquenl‘alternan@ de regions amb m'nims i maximsde
concentrad enaquestamp.Aix” perexempleax H 12decreixlaconcentra®
mentreqqueax H 8i 13aquestaugmenta.

A la gura 4.98espresenterels per Is mitjansde concentra® per I'especie
gumicaA. S'obsena que ns aunadistanciade 10 diametre<el per | no sofreix
capcarvi signi catiu. A partird'aquestunt,laregio turbulentaprovocaunarapida
dispersb del reactiui disminueixla concentrad al centre.En comparad ambles
simulacionsbidimensionalgealitzadeson la dispersd estaa produda per I'apa-
ricid de les estructuresel casturbulent mostraun per | mésample,ocupantmés
regi6 del domini.

El carvi deregimal ux ax/H=10esfanotableenlagra ca decorversb ( gura
4.99).El pendentiela corbavariasigni cativamentpassaaquespunt,augmentant
el creixementdela corversb. Propdel nal deldominicomputacionala corversib
obtingudasupereel 15%.
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Figura4.96: Concentrad instanainiadel'especiequmicaP al plaz/H=2 atemps
t=400

Figura4.97: Concentrad instanainiadel'especiequ micaP al play/H=9.5atemps
t=400
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Figura4.98: Concentrad mitjanade A adiferentsdistanciesdel'origen.
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Conclusions

Al llarg detot aquestreballs'ha estudiata in u enciade les estructuregohe-
rentsdel ux d'un doll plasobreunsistemaeactiuvA B  P. L'analisi numerica
s'ha realitzatamb un nou codi de computacdd parallela desemolupaten Fortran
90 sotala interfcie d'intercarvi de missatgedMPI. Aquestprogramariinformatic
resolnumericamentesequacionsletransporide quantitartde moviment,enegiai
materiaenun domini computacionaéstructuratyectangular obert.

Les equacionss’han discretitzatutilitzant esquemesle segon ordre. Pereli-
minarinestabilitatg falsesoscil.laciongprodudespel transporialtamentconvectiu
delsfortsgradientgletemperaturamaterias'’haimplementatesquemaJLTIMA-
TE delLeonard.

Les condicionsde contornimplementadepermetenestudiarun domini com-
pletamentobert,ja quefacilitenla incorporacd de uid esxterni la sortidade les
estructuregoherentsa foradel domini.

El codi haestatparallelitzat per poderexecutarseen maquinesmulticomputa-
dores.El domini computacionaésdivideix entreels processadonscadascumesol
les equaciondliscretitzadesobreels nodesd'una regié determinada.l'intercan-
vi de dadesentreelsdiferentsprocessadorssrealitzamitjancantles comandesle
la llibreria MPI. Els resultatsdemostremjue hi ha unagran millora en el temps
de calcul i queespot aconsguir unabonae ci enciasi escomparaambun codi
sedlencialoptimitzat.

Inicialmentel codi haestatvalidatrealitzantcalculsde uxos bendocumentats
ala bibliogra a, comson el ux de Couettei el ux enunacavitat cibicagene-
rat perunaparetmobil. La coheenciadelsresultatscomparatsambles solucions
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analtiqueso detreballsprevis demostrael correctefuncionamentlel codii la vali-
desadelsseusresultats.

En unaprimeraetapa,s'ha simulatun doll pla debil bidimensionalaminara
Reynolds 7000 afegint diferentspertorbacionsrti cials al seuper | de velocitats
al'entrada. Sotaaquestesondicions dinsdel domini de calcul el doll ésperiodic
en el tempsi amb gransrecirculaciongjue es desplaceren la direcc principal.
El valor alt dela velocitatdel ux secundarpermetcentrarl'estudi enla regid de
regimlaminari detransicb, ja queel doll esdesermolupaméslentamentEnaquest
cas,s'han estudiatels efectesque aguestesnestabilitatssimetriquesi alternades
sobreles capesde barrejaprovoquenen I'estructuradel ux. S'hademostrague
lespertorbacionsplicadesamésdedeterminael ux al'origen, x enla posterior
evoluci6 deldoll, aix comlesserespropietatorrentavall.

Analitzantl'evolucio6 al llarg del tempsde les velocitatsen un punt del domi-
ni, s'ha determinates freguenciescaracteistiquesdel ux. Perun doll pla sense
pertorbacionda freqiienciaadimensionahaturalobtingudahaestatde 1.18. En el
casdedolls ambpertorbacions Strouhal0.5, s'ha comproat I'aparicid de noves
estructureambfreqienciadobledel'aplicada.

El control aconsguit sobreel campde velocitatsmitjangant les inestabilitats
arti cials s'haaplicata un doll pla debil ambtransportde matriai reaccdo. Amb
lessimulaciongealitzadess'haanalitzatelsefecteslela fregienciadela pertorba-
cio, dela velocitatdela reacco i del coe cient dedifusio moleculardelesesgecies
gumiguesencasosambi senseremesclalelsreactius Elsresultatsonclouergue
determinadesestabilitatsarti cials afavoreixen el consumdelsreactius,aconse-
guintunamajorcorversib enmerysdomini. Els calculsmostrenquela pertorbaad
a Strouhall.5 afavoreix un rapidaugmentlela concentrad de lI'especieresultant
propdel'entrada,mentregque Strouhal0.5 mostraunacorversib mésbaixaalspri-
mersdiametres No obstantambl'aparicio delsvortexs, la mesclade les especies
gumiguesmillora considerablemeraquestdreqienciamésbaixa,presentantna
tencenciacreixent. Tamte s'ha comprosat quela variacod de la difusié molecular
no afectaal sistemga queaquesest fortamentgovernatpel transportcorvectiu.

S'hademostragjueenlescondicionsestudiadegl! doll debil @&smolt mése cag
com a reactorsi es pertorbaarti cialment el seuper | de velocitatinicial que no
passi esdeixaevolucionarlliurement. La diferenciaenla corversib perla regid
estudiadgot arrivar aserdel 50%.

Implementantl codila tecnicade simulacb de gransescaleambel modelde
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Smagorinsk, s'haestudiaundoll plafort tridimensionalfurbulenti reactiua Rey-
nolds3000. La velocitatdel ux secundarenelsdoll forts €sd'ordreinferior ala
velocitatdel doll i pertantespot suposaquela sevain u enciaésm’nima sobre
elsresultats queaquestson similarsaldsd'un doll senseux co-corrent.Enles
condicionsestudiadesgl doll presentadueszonesbendiferenciadesunaregio de
desemolupament inestabilitzacd i unaregioé turbulentalluny del'entrada. Els re-
sultatsobtingutspel campdinamic enaquestcaspresenterionaconcordana amb
elsexperimentalglisponiblesala bibliogra a. El decamentdela velocitatmitjana
al centrei el creixementdela mitja ampladasegueixenelsper Is linials determinats
perl'analisi d'autosimilitud. Els per Is de velocitatmitjanacoincideibenambels
obtingutsentreballsexperimentalgprevis. Als valorsdelesdesviaciongsandards
estrobaalgunadiscre@nciaproduda principalmentperla limitaci6 dela longitud
deldomini. A lesdistanciesestudiadeaquestesariablesncaraestann uenciades
perles gransestructuresle la regio detransicb. El grannombred'estructuredri-
dimensionalgxistentsal campinstantanienla regio turbulentaesfa evidentenels
gra cs devorticitat. L'analisi delsper Is deconcentrad delesespeciesgu miques
mostraun in u enciaclarade les dueszonesexistents. Mentresque a la regio de
desemolupamenta reacco esprodueixprincipalmentalescapesdebarrejala zo-
naturbulentaaugmentda dispersd i mescladels contaminants.Aquestamillora
in ueix enla corversb deles esgeciesqumiquesincrementant'e ¢ aciadel doll
comareactor
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Captol 6
Treball futur 1 recomanacions

Enaquestreballs’haanalitzatnumericamentinnUmerolimitat delspamametres
gueintervenena l'evolucio del doll reactiu. El treball es podriacontinuarestudi-
ant altresvariablesque aportarienmésinformacb de la in u enciade |'estructura
del ux sobreel sistemareactiu. Aix~ per exemple,es podriaanalitzarambmés
exactitudelsefectesdel'amplitud dela pertorbadd aplicadaal'entradadel doll, la
in u enciad'introduir a la velocitatde reaccd unafuncionalitatrespectda tempe-
raturao elsefectesdela variacb del nUumerode Reynolds.

Amb el nou codide simulacb deserolupats'’haaconsguit unaeinade calcul
potent,e cac i e xible per futuresl'niesde recercaen|'ambit de la meanicade

uids computacional.No obstant,aquestcodi necessitanés esforcper continuar
milloranti ampliant-segertal de podersimularaltresgeometries condicions.

Algunesdelesmilloresqueespodrienrealitzarson:

Afegir nousmodelsde Large Eddy Simulation que podenmillorar els re-
sultatsde Smagorinsk endeterminadesituacionscom perexemple,el cas
d'existenciade paretd’siquesalscontornsdel domini.

Implementatesequaciongle uid compressiblequefacilitarienlessimula-
cionson s'introdueixenpertorbacions.

Introduir algorismesnultigrid, queestalviariergranpartdeltempscomputa-
cionalnecessarperla resoluco del'equacid dePoisson.

Resoldrdesequacionsliscretitzadeambesquemesnpl cits, reduintel temps
decomputaadd enla integracb temporal.
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Carviarlaresoluco del'equacib dePoissorperunmetodemésparallelitzable.
D'aquestamaneras'eliminariael coll d'ampollaexistentqueimpedeixmillo-
rarl'e ci encia.

La implementad d'aquestanillores estendrid'aplicabilitat i funcionalitatdel
codi.
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