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Resumen

Este trabajo sigue la linea de otros trabajos previos dedicados a conocer el comportamiento
de las gotas de saliva que son exhaladas cuando se produce un fenémeno de tos o estornudo.
La intencién es poder determinar el posible riesgo de contagio en situaciones de pandemia
como la de COVID-19, donde una de las principales vias de transmisién es a través de la

inhalacion del virus por las vias respiratorias.

Se ha fijado como dominio computacional el flujo en un habitaculo en el que se establece una
corriente de aire desde la ventana hacia la puerta o viceversa. El volumen que representaria
a una persona se ha colocado en el centro del dominio, y hace las veces de obstaculo y de

punto de inyeccion de las gotas.

En el trabajo se ha definido un esquema de Euler-Lagrange que permite solucionar primero el
flujo alrededor de la persona (utilizando un modelo RANS), y sobre ese campo de velocidades,
realizar el célculo de trayectorias de las gotas inyectadas al toser. El modelo Lagrangiano tiene
en cuenta la evaporacién de las gotas, y por tanto la evolucién del didmetro medio de las
mismas. Esto ultimo es critico para comprender las diferencias entre distintas condiciones

ambientales, himedas o secas.

Los resultados obtenidos muestran claras diferencias en funcién de la direccion del flujo
establecido, y la presencia o no de obstaculos en su camino. Asi mismo se ha podido calcular
cdmo evoluciona la concentracién de gotas en el ambiente, asi como el grado de dispersién

de estas.

Se entiende por tanto este trabajo como base sobre la cual ir construyendo situaciones mas
complejas (incluir la accidn de sistemas de ventilacidon u otros obstaculos) y modelos mas
completos (composiciones binarias de las gotas), que permitan parametrizar el riesgo es

diversas situaciones.

Palabras clave: gotas, Euler-Lagrange, evaporacion, condiciones ambientales, riesgo
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Abstract

The present work is in line with other previous studies that are dedicated to increase our
knowledge about the behavior of saliva droplets during coughing or sneezing. The main aim is
to determine the potential infection risk during pandemic situations, as COVID-19, because as

it has been stablished, airborne droplets is one of the preferred virus transmission routes.

The simulated geometry consists of a standard room where a door-to-window flow is
established (or vice versa). In the center of the domain, the volume occupied by a person has
been included, as an obstacle in the flow circulation. The saliva droplets injection point is

located as it would be the person’s mouth.

The numerical scheme consists of an Euler-Lagrange approach. At first, it is obtained the flow
around the person, with a RANS model, and then, using this velocity field the saliva droplets
trajectories are calculated once they are injected in the model. The Langragian approach
considers the droplets’ evaporation process, updating its diameter over the discretized time.

This is crucial to understand the difference between dry or humid ambient conditions.

The numerical results show great differences depending on the flow direction, mostly
explained by the presence of obstacles. It has been included in the work the evolution of
droplets concentration in the risk zone (area close to respiratory tracts) and its dispersion with

time.

This work can be used as the foundation to build a more complex model (including droplet

binary composition) and study other flow structures (for example including HVAC equipment).

Keywords: droplets, Euler-Lagrange, evaporation, ambient conditions, risk
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1. Introduccion

La enfermedad de COVID-19 debida al virus SARS-COV-2 ha llevado hasta la fecha (marzo 2022
a mas de 450 millones de contagios desde su aparicidon en la ciudad de Wuhan (China) en
diciembre de 2019. En cuanto a la mortalidad el virus, 6 millones de personas han fallecido
por esta causa, lo que indica el gran impacto que esta teniendo esta enfermedad globalmente

(World Health Organization, 2022).

De acuerdo con el conocimiento que tenemos actualmente, el virus se transmite de tres
maneras diferentes: (1) por contacto directo con un infectado, (2) por aquellas particulas que
se expulsan al respirar, hablar, toser o estornudar y que viajan por el aire desde el sujeto
infectado hasta las cavidades nasales, ojos o boca de otra persona; y por ultimo (3) al tocar
superficies que han sido contaminadas por gotas de saliva que contienen virus. Esta ultima
forma de transmisién, de acuerdo con algunos autores (Lewis, 2021), tiene una menor
relevancia que las dos primeras. Por tanto, de los dos modos restantes, si el contacto directo
es evitable, la que tiene mayor potencial de transmision es la debida a las gotas o aerosoles

transportados por el aire (Zhang et al., 2020) .

Por tanto, la siguiente pregunta que otros autores han tratado de responder es conocer el
tiempo de supervivencia del virus en un aerosol. De la bibliografia estudiada son muchos los
autores que destacan el trabajo de van Doremalen et al. (2020), donde se observé de manera
experimental esta materia, halldndose que el virus seguia estando activo hasta 3 horas, siendo
su vida media entre 1.1y 1.2 horas. Esta conclusion hace que sea de vital importancia conocer
cuanto tiempo y cuan lejos pueden moverse las gotas expulsadas por un sujeto infectado, asi
como la transicién de estas a su forma de aerosol, que como se vera mas adelante puede llevar

a extender en el aire su permanencia.
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2. Estado del arte

Han sido numerosos los autores que han estudiado la dispersién y distribucion de particulas
gue son transportadas por el aire. La simulacién numérica, y concretamente el uso de
herramientas de Mecanica de Fluidos Computacional (CFD, por sus siglas en inglés) ha
propiciado el estudio de gran variedad de situaciones (ambiente estatico, con ventilacion

forzada...) y en muy diversas geometrias (en ascensores, en vagones de tren).

A continuacion, se describen algunos de los ultimos estudios desarrollados, centrando el
analisis en el modelo fisico y el esquema numérico utilizado, asi como las condiciones de
contorno utilizadas. Se hace hincapié en los modelos utilizados para la descripcién del proceso
de evaporacion de las gotas de saliva, siendo esto ultimo un aspecto clave para poder

determinar el tiempo que las gotas permanecen en el ambiente.

2.1.Condiciones de frontera para la emision de gotas

Uno de los problemas principales a los que se enfrentan los investigadores que tratan de
inferir la distribucién de particulas, es establecer las condiciones de frontera en el foco de
emisién, es decir, en el sujeto que habla, tose o estornuda. Para poder cerrar el problema

deberiamos conocer:

e Velocidad y tiempo a la que salen las gotas de la boca.
e Distribucidn de tamafio de particulas.

e Masa total inyectada (numero de particulas).

e Temperatura

e Composicion de las gotas de saliva.

Zhu et al. (2005) utilizé la técnica de velocimetria de imagen de particulas (PIV, por sus siglas
en inglés), con una frecuencia muy alta (cada 5ms). En este estudio se concluyd que las
velocidades a la que expulsan las gotas estan entre 6-22 m/s (siendo la media de 11.7 m/s).
En el estudio también se midié la cantidad de saliva en cada estornudo, moviéndose en valores

entre 6-8 mg.

En cuanto a la distribucidon de tamafios de particulas existen multitud de trabajos que han

profundizado sobre este tema. El mayor numero de literatura se concentra en las

10



Juan Francisco Cerén Mufioz
Estudio numérico de la evaporacion de gotas de saliva en diferentes condiciones

investigaciones acerca de los tamafos durante el estornudo. Entre los mds antiguos esta el
trabajo de Duguid (1946), en el que se utilizaba una serie de marcadores que después se
median con un microscopio. Mas recientemente esta el trabajo de Chao et al. (2009) en el que
se analiza la distribucién de tamafios durante un estornudo y también mientras se habla. En
este caso el tamafio de las gotas se mide utilizando una técnica denominada IMI (“Inferometric
Mie Imaging”), al tiempo que se utiliza PIV para medir la velocidad de estas. Este método
experimental, no invasivo, permite poder medir muy cerca de la boca, de manera que se
elimina practicamente el efecto de evaporacién. El valor medio geométrico del diametro para
casos de estornudos es de 16um, y de 13.5um mientras se habla. En cuanto al nimero de
gotas, en el caso del estornudo el rango es 974-2085 y mientras se habla de 112-6720. Los
resultados de las distribuciones de tamafio obtenidos se parecen bastante a los que se
obtuvieron mucho antes por Duguid (1946), sin embargo, con esta técnica experimental no se
puede medir tamafios por debajo de la micra, como han reportado otros autores (Morawska,

2008), por lo que existe cierto sesgo en los resultados.

Estudios mds recientes se han enfocado, no solo a lo que ocurre al toser o estornudar, sino
también a describir de manera mas especifica la distribucidon y nimero de particulas/gotas de
saliva que se producen mientras se habla durante un periodo de tiempo continuado. En el
trabajo de Asadi et al. (2019) se reportd que el ratio de particulas emitidas durante una
conversacion normal esta directamente correlacionado con el volumen al hablar, yendo desde
0.06 particulas por cm? para el caso de voz baja (baja amplitud) hasta 3 particulas por cm?3 para

amplitudes altas.

Otros autores como Lindsley et al. (2012) han estudiado el efecto que tiene que el sujeto esté
sometido a un virus (en este caso, gripe), con un sujeto sano. Observaron que, para una
persona sin sintomas el volumen de gotas cada vez que tosia era de media 26.4 pL (con una
desviacion estandar de 45.6), mientras que si estaba enfermo la media ascendia a 38.3 pL (con

una desviaciéon estandar de 43.7).

En cuanto a la composicion de las gotas de saliva, la gran mayoria de los estudios consultados
aproximan la composicién en un 100% agua. Sin embargo, aunque la mayor parte de la
composicion es agua (~¥99%), la saliva estd compuesta por otras sustancias como proteinas,
encimas, células epiteliales, etc. Estos compuestos no son volatiles, lo que significa que las

gotas de saliva no se evaporan por completo, quedando por tanto estos residuos. En

11
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consecuencia, estos compuestos no voldtiles y de diminuto tamafio pueden quedar
suspendidos en el aire durante horas. El virus puede sobrevivir a este proceso de “secado” de
las gotas de saliva, y permanecer activo en ese residuo. Por tanto, es importante poder
modelizar de manera acertada el tamafio de las particulas una vez ha concluido la evaporacién

de agua, por lo que conocer la composicion de partida cobra importancia.

Como se explica en el trabajo de Stiti et al. (2021), han sido varios los estudios que proponen
como simplificacion mas acertada la de suponer que la saliva se trata de una mezcla binaria
de agua y sal (NaCl), haciendo que la sal sea la que reemplaza a todos los componentes no
volatiles presentes. Esta suposicidon simplifica en gran medida la modelizacién de proceso de
evaporacion de las gotas de saliva, sin embargo, queda por fijar la cantidad de NaCl presente,
pues este pardmetro condicionara de forma directa el tamafo del residuo solido final, asi
como la tasa de evaporacion. Para poder determinar la composicién inicial de NaCl, Stiti et al.
(2021) llevan a cabo un experimento en donde dejan gotas de saliva suspendidas en un
levitador ultrasénico hasta que la evaporacién de agua se ha completado, y posteriormente
comparan las dimensiones del residuo final como el didametro de partida de la gota. Durante
el experimento se observa como la gota, inicialmente transparente, se va volviendo opaca a
medida que el agua se evapora, transformacion debida a la concentracion de material no-
volatil. Aunque las gotas iniciales son esféricas, el residuo sélido (cristales) que quedan tras la
evaporacion no lo son. En este ensayo experimental utilizaron muestras de gotas de saliva de
5 hombres y 5 mujeres, 30 gotas por cada sujeto, con diametros que iban de los 120 um hasta
los 300 um. Observaron que el ratio de didmetro del residuo frente al didmetro inicial era de
0.235(+£0.019), y que, por lo tanto, considerando que la maxima fraccion masica de sal en agua
en el punto de saturacion es de 357 g/kg, la concentracion inicial de sal en saliva varia entre
3.18 g/kg y 9 g/kg. Como valor de compromiso, en su estudio numérico posterior utilizaron un

valor de 6 g/kg.

En cuanto a la temperatura de las gotas, la mayoria de los estudios consultados asumen que

saldrd a la temperatura corporal, esto es unos 35-36 9C.

12
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2.2.Esquemas CFD utilizados en la bibliografia. Modelo para la resolucion de

las trayectorias de las gotas de saliva.

Para poder conocer hasta qué punto el virus (activo en las gotas de saliva expulsadas por la
boca) se puede mover y mantenerse en el aire que rodea al sujeto infectado es necesario
poder describir de la manera mas precisa posible las trayectorias de estas gotas. Ademas de
esto, ya es conocido que la distribucidon de tamafios de gotas desde que son expulsadas de la
boca no permanece uniforme, sino que, debido a la evaporacion, el didmetro de estas se va
reduciendo, provocando la formacidn de un aerosol que puede permanecer en el aire durante

mucho mas tiempo.

En la bibliografia se pueden encontrar multitud de estudios CFD destinados a describir el
comportamiento de las particulas/gotas en diferentes escenarios y geometrias. Si nos
centramos en el esquema numérico utilizado, una amplia mayoria de los estudios resuelven
la fase continua, el aire que rodea a las particulas, desde un enfoque Euleriano, bien con
esquemas RANS (Reynolds Averaged Navier Stokes) o LES (Large Eddy Simulation); mientras
que la fase discreta, las gotas, se modelizan con un enfoque Lagrangiano. Estos esquemas
numeéricos son validos cuando existe una fase muy dispersa, en este caso, las gotas de saliva;
siendo el grado de interaccidn entre ambas fases mayoritariamente unidireccional, es decir,
el flujo de aire determina la trayectoria de las gotas, sin embargo, las gotas apenas tienen

influencia sobre la solucion de la fase continua.

Entre los estudios iniciales que tratan el problema utilizando CFD, se encuentra el trabajo de
Zhu et al. (2005). Estos autores trataron el problema del transporte de gotas al estornudar en
ambientes calmados, desde el punto de vista experimental, pero también numérico. Su
planteamiento fue el de utilizar un modelo RANS para resolver el campo de velocidades de la
fase continua, concretamente utilizando un modelo de turbulencia k-£. De esta esta manera,
obtuvieron un campo de velocidades estacionario. Una vez conocida la solucién al campo de
velocidades de la fase gaseosa, plantearon la resolucion de las trayectorias que seguiran las

gotas de saliva.

Una cuestiéon importante aqui, y que determina como los efectos de la turbulencia terminan

influyendo sobre las trayectorias de las gotas, es como definir el valor instantaneo de la

13
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velocidad. Como resultado del modelo RANS utilizado se obtiene el valor promedio de la
misma, U, por tanto, para poder determinar la solucidn instantanea se hace necesario poder
conocer el valor fluctuante u’, y de ahi: 4 = % + u’. En el caso de Zhu et al. (2005), el valor de
U, se obtiene afiadiendo una perturbacién aleatoria que sigue una distribucién gaussiana cuya
densidad de probabilidad es funcién de la energia cinética turbulenta. La mayoria de los
autores suelen seguir aproximaciones similares. En este trabajo se ha procedido de igual

manera, mas adelante se explican los detalles.

Un enfoque muy similar a este se puede encontrar en trabajos como el de Zhang & Chen
(2006). En ambos trabajos, existen asunciones importantes, como por ejemplo el modelado
de las gotas de saliva, solo comprende la ecuacion de movimiento y no incorpora la
evaporacion, que como se verd tiene un efecto importante sobre el tiempo en que estas

pueden permanecer en el aire.

Tras la aparicion del virus SARS-COV-2, han sido numerosos los trabajos que han ampliado y
mejorado los esquemas numéricos utilizados previamente. Entre los primeros articulos
publicados tras el inicio de la pandemia se encuentra el trabajo de Feng et al. (2020). Este
trabajo incorpora, dentro del enfoque Lagrangiano para el calculo de trayectorias, la
evaporacion de gotas de saliva. En cuanto a la modelizacidon de la ecuacién de movimiento de
las particulas, los cambios con respecto al modelo antes presentado son pequenos. Como se

ha adelantado la principal diferencia esta en la resolucion de dos ecuaciones adicionales:
e Balance de masa en cada gota.

dml
W = f(Sh,, D, dp, Y’U'OOl Yv,Squ) (21)

El ratio de pérdida de masa (liquida) de cada gota, serd funcidn de la difusividad (D) del
componente evaporado (agua), del nimero de Sherwood (Sh), en este trabajo utilizan una
correlacion), Y, o, es la fraccion masica de vapor en la fase gaseosa (aire) e Y, rf, €5 la
fraccién masica de vapor en la superficie de la gota. Como es de esperar, Y, o,, sera funcién de
las condiciones ambientales en las que se estd modelizando la dispersiéon de gotas: la
temperatura ambiental y la humedad relativa. Y, por otro lado, Y, s,,r, qQue a su vez sera
funcién de la presién de saturacion a la temperatura de la gota, asi como de la fraccién masica
del componente evaporado. Diferentes expresiones para calcular estos mismos parametros

se pueden encontrar en el trabajo de Visione et al. (2021).
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e Balance de energia en cada gota.

Por tanto, para poder resolver el balance de masa, se debe conocer la temperatura de la gota,
que a su vez es posible obtener resolviendo la ecuacidn de conservacién de la energia. Como
se observa en la siguiente ecuacion, la tasa de cambio de la temperatura de la gota sera

funcién de la pérdida de calor sensible y calor latente:

de dml
mle'l E = Tl'ddngU(Ts - Too) + thg (22)

El primer término de la parte derecha de la ecuacidn es el que tiene en cuenta la pérdida o
ganancia de calor sensible y que es funcion de: la temperatura superficial de la gota (T), la
temperatura del flujo alrededor de la gota (T, ), la conductividad del aire (k,), el diametro de

la gota (d4) y el nimero de Nusselt (Nu). El segundo término tiene en cuenta el calor latente

. .. . am
de vaporizacién como producto de la variacion de la masa de la gota (d—t’) y el calor latente
de vaporizacion del agua (hsg). Estos dos términos son igual a la variacion de energia por

unidad de tiempo definida como el producto de la masa de la gota (m;), el calor especifico

(Cp,1) v la variacion de temperatura por unidad de tiempo (%).

A partir de la resolucidon de ambas ecuaciones, es posible determinar la “pérdida” de masa de

la gota, y de ahi, conocer cdmo se va reduciendo su diametro.

Por ultimo, resaltar algunos trabajos recientemente publicados que aportan esquemas
numeéricos algo mas elaborados que lo hasta ahora presentados. Por ejemplo, es el caso de
Visione et al. (2021), estos autores también utilizan un enfoque Euleriano-Lagrangiano, pero
en lugar de un acoplamiento unidireccional, incluyen una serie de términos fuente en las
ecuaciones a resolver en la fase continua (esquema Euleriano), de manera que se consigue un
acoplamiento bidireccional. Es decir, al ir resolviendo las ecuaciones que describen las gotas,
estas influiran sobre el flujo de la fase gaseosa. En los trabajos anteriores este acoplamiento
es unidireccional, las trayectorias de las gotas no tienen influencia sobre la resolucién de las
ecuaciones RANS del esquema Euleriano. Ademas de esto, en este trabajo también se incluye
la posibilidad de que las gotas no estén formadas 100% por agua, sino que sean una mezcla
binaria agua-sal, incluyendo en el modelo una ecuacién de balance de masa por especie, y un
modelo para describir el crecimiento de cristales de sal, una vez que la concentracion (debido

a la evaporacién de agua) es lo suficientemente grande.
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Uno de los trabajos mds completos que estudian el fendmeno de evaporacion de gotas de
saliva es el desarrollado por Stiti et al. (2021). En este caso, en lugar de resolver
numéricamente el flujo de aire que transporta las gotas de saliva, los autores utilizan
correlaciones desarrolladas por otros investigadores que ofrecen la descripcidén del campo de
velocidades para el caso de un estornudo. Por tanto, utilizando como input el campo de
velocidades en la fase gaseosa para resolver el resto de las ecuaciones que describen las
trayectorias y transformacion de las gotas. Para validar el modelo, los autores han presentado
la evolucidn temporal del didmetro de una gota de saliva de 121 um en un ambiente a 22 2C
y 55 % de humedad relativa obtenido de manera experimental y numérica. Los resultados
mostrados muestras un grado de acuerdo muy bueno, sefalando que la pérdida de didmetro
sigue una ley cuadratica hasta que la curva se aplana, indicando que se ha alcanzado el tamaio

residual.

Entre los ultimos resultados publicados se encuentra el trabajo de Biswas et al. (2022). En este
caso también se incorpora a las ecuaciones del modelo Lagrangiano la consideracion de las
gotas como una mezcla binaria de agua y sal. El enfoque, como el del resto de los autores, ha
sido Euleriano (para la resolucién de las ecuaciones RANS de la fase continua, utilizado un
modelo de turbulencia k-w) — Lagrangiano (para el célculo de las trayectorias y transformacién
de las gotas). El modelo ha sido validado utilizando una simulacién de una sola gota inmersa
en un flujo estatico. Para poder modelar esta gota en levitacién, se introduce en el dominio
computacional con una velocidad inicial nula, y no se aplican sobre ella ninguna fuerza. Lo que
se observa es como la gota se va evaporando, y reduciendo su didmetro a medida que
transcurre el tiempo. Los resultados se han comparado con observaciones experimentales,

llegando un buen grado de acuerdo.

2.3.Tipos de simulaciones realizadas. Principales resultados obtenidos.

Como se ha mencionado anteriormente, uno de los trabajos mas elaborados desde el punto
de vista experimental y numérico es el de Stiti et al. (2021), donde se estudia en profundidad
el fendmeno de evaporacion de las gotas, y la transformacion de estas desde su emisién hasta
que todo el contenido volatil se evaporay solo queda el residuo (‘droplet nuclei’). En la parte

numeérica de su estudio, partiendo de una simplificacion de estornudo (flujo totalmente
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horizontal) simulan el comportamiento de particulas de 20, 50 75 y 100 um, bajo diferentes
condiciones de humedad relativa, para obtener la distancia horizontal necesaria para que las

particulas lleguen al suelo.

Los autores definen un didmetro de gota critico por debajo del cual la gota se ha evaporado
antes de llegar al suelo, mientras que, por encima del mismo, la gota llega a depositarse en el
suelo. Este didmetro critico es funcidn de la altura del punto de inyeccion y de las condiciones
ambientales, que pueden favorecer la evaporacion. De esta manera establecen que para una
humedad relativa del 60 %, particulas por debajo de 80 um se evaporaran antes de tocar el
suelo. También calcularon la distancia horizontal recorrida por la particula para varios
didmetros y para diversas condiciones ambientas. En el trabajo se concluye que es posible
establecer un didmetro éptimo en el que la particula recorre mas distancia hasta evaporarse
y solo quedar un residuo cristalizado. De acuerdo con los autores, este residuo podria tener
una alta probabilidad de contener al virus, de tal manera que su potencialidad de contagio es
alta, pues dado su reducido tamafio puede quedar suspendido durante mas tiempo que la

gota que lo contenia.

En el trabajo de Biswas et al. (2022) se simula la dispersidn y evaporacion de gotas de saliva
durante un estornudo en el interior de un ascensor bajo tres escenarios diferentes: en un
ambiente estatico, con un flujo entrante de aire por el techo (“jet”) y con una aspiracién de
aire desde el techo. Estos escenarios se evalUan para dos condiciones ambientales diferentes:

un ambiente seco y calido y otro hiumedo vy frio.

Las principales conclusiones que se obtienen son que el peor escenario es el del ambiente
estatico, comprobandose que multitud de particulas quedan suspendidas en el aire. En este
mismo escenario, para el caso de ambientes secos y calidos, el riesgo es mayor en
comparacion con el ambiente humedo vy frio; la razén es la mayor evaporacién en el primer
caso, que lleva a reducir el tamano de las gotas lo que hace que quede suspendidas a una
altura mayor que para el caso de ambiente himedo, donde la evaporacidn es casi despreciable
y las gotas tienden a descender en menor tiempo. En el caso de una ventilacién forzada desde
el techo del elevado se mejora la exposicion al riesgo, aunque siguen existiendo particulas en
suspension. De los escenarios evaluados el que mejor resultados ofrece es el de la extraccién
forzada, encontrandose que, a los pocos segundos del estornudo, ya no quedan particulas

dentro del dominio computacional. Lo que se observa es que el hecho de incluir algun tipo de
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ventilacion forzada parece mejorar la exposicién al riesgo, aunque al tener mayores
velocidades también acelera el proceso de evaporacién e incremente la turbulencia

pudiéndose generar mayor dispersion de las gotas de saliva.
3. Objetivos

Los objetivos de este TFM son:

e Plantear un modelo que permita obtener mediante simulacidn numérica la trayectoria
de las gotas de saliva de en diferentes condiciones. De acuerdo con el estado del arte,
el modelo planteado debe incorporar:

o Enfoque Euleriano-Lagrangiano: para la fase continua (aire) euleriano y para la
discreta (gotas de saliva) lagrangiano.
o Resolucidn del flujo de aire mediante modelo RANS.
o Elmodelo de las gotas incluird la resolucion de las siguientes ecuaciones:
= Balance de cantidad de movimiento.
= Balance de masa de la gota

= Balance de energia

Este modelo debe permitir describir las trayectorias de las gotas y asi como la

evaporacion de estas.

e Encontrar y modificar solver de OpenFOAM?* capaz reflejar el modelo fisico planteado

para ser resuelto mediante volumenes finitos. Fijar un esquema numérico adecuado.

e Plantear una geometria sencilla, formada por un volumen con una entrada que haria
las veces de boca desde donde se emitirian las particulas. En esta geometria, seria
posible incluir otras entradas de aire para simular condiciones especificas de

ventilacion.

e Validar el modelo de evaporacion de las gotas, de menara similar al tipo de validacién

realizada por Visione et al. (2021).

1 OpenFOAM es un software CFD de cddigo abierto. Ha sido desarrollado utilizando lenguaje C++. Es utilizado
para la resolucion de flujo de fluidos que puede incluir: turbulencia, transferencia de calor, reccién quimica...
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e Simular diferentes escenarios en funcién de diferentes condiciones ambientales

(humedad relativa, temperatura) y estructuras del flujo de aire.

e En funcién de los pardmetros simulados obtener gréficos de riesgo potencial en
funcién del tiempo y la distancia que las gotas permanecen y se distribuyen por el

ambiente.

4. Formulacion del problema.

4.1.GEOMETRIA SIMULADA

El dominio computacional simulado representa una habitacidn tipica de tamano estdndar de
2.5 m x4 m de superficiey 2.5 m de altura. Este dominio paralelepipedo esta formado por seis
paredes, en las cuales se han incluido dos aberturas simulando una ventana y una puerta. La
puerta y la ventana se encuentran en paredes enfrentadas y sus dimensiones sonde 1 mx 1

m para el caso de la ventanay de 1 m x 2 m para la puerta.

En el centro del dominio se ha incluido la figura de una persona de manera simplificada, con
una altura de 1.75 m. El volumen ocupado por la persona no forma parte del dominio
computacional, es decir, dicho volumen se ha restado del que conforman las seis paredes de
la habitacidn. Sobre la superficie del dominio que corresponderia a la cara de la persona, se
ha definido una superficie rectangular que representaria la boca, y que servird como elemento
origen del que partiran las particulas inyectadas en el modelo. Las dimensiones de la boca se
han obtenido siguiendo el trabajo de Chillén et al. (2021), con un ancho de 40 mm y una altura

de 5 mm.
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Figura 2. Detalle del volumen que representa una persona (izq.). Detalle de la boca (drch.).

4.2.MODELO FisICO

El modelo fisico que define el problema tiene por objetivos:

e Modelizar el flujo de aire alrededor de volumen que representa a la persona, cuando

se establece una corriente de aire, bien desde la ventana hacia la puerta, o viceversa.
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El fluido alrededor de la persona estara compuesto por una mezcla de aire (O2y Ny, 21
% y 79 % respectivamente) y vapor de agua, para poder representar ciertas
condiciones de humedad relativa en el ambiente. Por tanto, el modelo matematico
deberd contener las ecuaciones necesarias para el transporte de la especie acuosa en

el seno del gas.

Junto con la simulacién de la fase continua, la parte mds importante en el problema es
la resolucion de las trayectorias de las gotas de saliva que acompafian a la tos. La
trayectoria de estas gotas vendra determinada por la interaccidon con el campo de
velocidades de fluido que rodea, asi como la velocidad inicial impuesta en la propia

gota.

Ademas de la resolucidn de la cinética de las gotas de saliva, es necesario conocer la
evolucidn de su tamano una vez inyectadas en el modelo, pues a su vez, el tamafio de
la gota también tendra impacto sobre las fuerzas de flotacién y de arrastre. El efecto
mas importante que determina la variacién de didmetro de las gotas es la evaporacion
de estas debido al gradiente de concentracion de vapor de agua entre la superficie de

la gota y el ambiente que le rodea.

4.3.MODELO MATEMATICO

El enfoque seguido para llegar a simular los puntos del apartado anterior es Euleriano-
Lagrangiano. Como en la mayoria de los ultimos trabajos publicados, el fluido que transporta
las gotas, la corriente de aire humedo (fase continua), se modeliza utilizando un esquema
Euleriano, mientras que las gotas de saliva (fase discreta), se modelizan utilizando un esquema

Lagrangiano.

4.3.1. Estrategia de simulacion

Existen diferentes estrategias para la resolucién del problema en funcién de cdmo interactuan
entre si la parte Euleriana y Lagrangiana de nuestro problema. A continuacion, se presentan

dos estrategias que se han estudiado durante el desarrollo de este trabajo.
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En el primer flujograma (Figura 3), se representa el que seria el esquema de resolucion mas

completo, y que permite una interaccion bidireccional entre el flujo de la fase continua y las

gotas de la fase discreta.

Secuencia de resolucidn OpenFoam

solucidn indcial : { 'y

Uy, Po, Ta

l - rhoRimplefoam

Resolucidn flujo

astacionario.
= —
Importar solucion
estacionaria-uw, p, T '- mapfields
}
Solucién inicial para: Inicializacian dsl s Y
Fivzin Fatve salver
|
Datos relativos a la !
inyeccion de gotas: —
! = Resclucion de modelo
e L Ugine Bpire Ty Legrangiana:

Solucion para cada gota:
(B 0y (2] el (2], T, () -

l

Obtencion de términas
fuente. Inputs 2l modelo
Euleriano: S Sy, 5 «

l

Resolucion de las
ecuacionss del modelo
Euleriano. Solucidn del flujo:
uftf, pit), Tit, ¥izoltl,
Yaire [t:'

regctingParcelFoam

Figura 3. Flujograma para la resolucién de simulaciones. Esquema completo.

Con el objetivo de optimizar los recursos computacionales, en primer lugar, se resuelve el flujo
de aire que se haya establecido de partida. Una vez alcanzada una solucion estacionaria, esta

se utiliza para inicializar el calculo con el solver “reactingParcelFoam”.
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Junto con el campo de velocidades, presion y temperatura del flujo, se introducen como input
al solver, el valor inicial de fraccién mdsica de aire y agua (estos campos no provienen de la
solucién estacionaria, pues el solver inicial no es multicomponente). Ademas, se introducen
todos los datos necesarios relativos a la inyeccién de particulas: su velocidad, tamafio y
temperatura inicial, asi como el punto de inyeccidn; mds adelante se vera con detalle como se

han introducido estos valores de entrada.

A partir de este punto, el solver, en primer lugar, realiza el calculo de la velocidad vy
temperatura para cada particula, actualizando su trayectoria. Ademads, se calcula la masa,
cantidad de movimiento y energia, transferidos hacia el flujo que rodea a las gotas. En
apartados siguientes se presentaran las ecuaciones que se resuelven y los esquemas

numeéricos utilizados.

Hecho esto, se recalcula el dominio Euleriano, obteniéndose una actualizacion de los campos
de presidn, velocidad, temperatura y fracciones mdsicas de cada especie (agua y aire) para el
flujo de aire que rodea a las particulas inyectadas. Este ciclo se repite para cada paso de

tiempo, hasta que se alcanza el tiempo final de la simulacién.

Este procedimiento supone un coste computacional alto, pues, dependiendo de la velocidad
del flujo, el paso de tiempo requerido puede ser muy pequeno, lo que supone tener que

resolver las ecuaciones que gobiernan el flujo con mucha frecuencia.

Un procedimiento alternativo al presentado en la Figura 3, es el que se describe en el siguiente
flujograma (Figura 4). En este caso, la solucién estacionaria que se obtiene inicialmente no es
actualizada en cada paso de tiempo. Esto quiere decir que las trayectorias de las particulas se
recalculan en cada paso de tiempo, pero la velocidad a la estdan sometidas por el flujo principal

no cambia.
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Figura 4. Flujograma para la resolucion de simulaciones. Esquema simplificado.

sta simplificacién del procedimiento de resolucién supone:

Se trabaja con un flujo estacionario. Para el problema objeto de estudio, se esta realizando
una simplificacién importante, pues si se quiere simular la tos o un estornudo, se sabe que
la fisica del problema comprende la expulsién de gotas, que vienen acompafiadas de un
flujo de aire de entrada al dominio. En el caso simplificado, al tener un campo de
velocidades estacionario, no se puede simular la salida de aire junto con las gotas. Esto
tendra cierta influencia sobre la trayectoria de las particulas, sobre todo en los instantes
posteriores a su inyeccion en el modelo. Ademas, por la bibliografia consultada, este

chorro subito de entrada al dominio supone un aumento de la turbulencia en la regién
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cercana a la boca, que tiende a provocar cierta dispersidn de las particulas, que para este

procedimiento de resolucidn se estaria obviando.

e La otra simplificacidn, aunque menos importante, es la de eliminar la bidireccionalidad en
la interaccién entre las gotas de saliva y el aire. Como se ha representado en el esquema
de la Figura 3, al resolver las ecuaciones de movimiento y energia en cada particula, se
calcula la transferencia de masa, momento y energia entre estas y el flujo principal. Es
decir, se esta computando la influencia del movimiento de las gotas sobre la fase continua.
Estos términos se afiaden en forma de términos fuente en cada una de las ecuaciones de
transporte del esquema Euleriano. De esta forma, no es Unicamente el flujo de aire quien
tiene influencia sobre las gotas, sino que también se calcula lo inverso. Dado lo disperso
de las gotas dentro de la masa de aire, la importancia de estos términos fuente sobre el
conjunto del flujo es pequefia, de manera, que el error cometido por esta simplificaciéon

vVa a ser menor.

En el desarrollo de este TFM, se ha intentado seguir el procedimiento de simulacién completo,
el de la Figura 3, sin embargo, el coste computacional que conlleva no ha sido posible asumirlo
con los recursos computacionales disponibles. Para poder resolver una simulacion con un
CFL2<1, se requieren pasos de tiempo del orden de 1 - 10~*s, esto supone que, para llegar a
10 s de simulacién, son necesarios 100000 pasos de tiempo, con un tiempo requerido para las

simulaciones de 48 horas.

2 CFL: siglas del nimero de Courant-Friedrichs-Levy, es el cociente entre el paso de tiempo de la discretizacién
temporal de nuestra simulacidon y el tiempo de residencia del flujo en las celdas del dominio.
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4.3.2. Ecuaciones de gobierno de la fase Euleriana

Como se ha explicado en el apartado anterior, en la primera parte de la secuencia de
resolucién de la simulacidn se resuelve el flujo de aire alrededor del cuerpo hasta encontrar

una solucidn estacionaria. El conjunto de ecuaciones de transporte a resolver es:
e Ecuacion de continuidad.

dp 0 _
P a—xj(puj) =0 (41)

e Ecuacion de cantidad de movimiento.

a(pu) ot;;
atl ( uu J) + =

El tensor de esfuerzos viene dado por:

Zauk 2
Tij = He (25ij - §a_xk6ij) - §Pk5ij (4.3)

es el tensor de deformacidn:

Dadas las restricciones temporales y de capacidad de calculo, la fase continua se ha simulado

Donde S;j,

utilizando un modelo RANS, pues en las condiciones de velocidad de los casos simulados el
régimen de flujo es turbulento. El modelo utilizado es un k — w SST. Las ecuaciones de
transporte del modelo de turbulencia son, por un lado, la ecuacion de transporte de la energia
cinética turbulenta, k:

9(pk) .
ot

( u;k) = pP = pB*wk + —— l(u + oy lle) —l (4.6)

Y la ecuacién de transporte para la disipacion de energia turbulenta, w :

I(pw)
ot

+2(1-F 1 ok 4.7
ax ( 1)Gw2wx ()

(pujw) = —Bpw? +—— l(# + %Mt)
]

Donde P, es el término de produccién de energia cinética turbulenta:

P= L (4.8)

Tl]a
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Y para cerrar el modelo, la definicién de viscosidad turbulenta:

_ pak
" max (a,w, QF,)

Mt (4.9)

Las funciones F; y F,, son las que posibilitan que en zonas alejadas de las parades el modelo
se comporte como un modelo k — €, y en las regiones cercanas a las paredes como un modelo
k — w. De esta forma ya no es necesario utilizar funciones de amortiguacioén cerca de la pared
como ocurre en los modelos k — €. Para la resolucién de este conjunto de ecuaciones se ha
utilizado el solver, ‘rhoPimpleFoam’. Posteriormente se describe el esquema numérico

utilizado.

4.3.3. Ecuaciones de gobierno de la fase Lagrangiana

Como se ha indicado, las gotas de saliva inyectadas para simular la tos se tratan desde un
punto de vista Lagrangiano. Las gotas interactuan con el flujo de aire ya resuelto a su alrededor
de manera que este influye sobre ellas y determina sus trayectorias, junto con la velocidad
inicial con la que entran el dominio. Para determinar la velocidad y trayectoria, se aplica la
segunda ley de Newton que es resuelta para cada una de las particulas introducidas en el
dominio para cada paso de tiempo. La ecuacién diferencial que se resuelve sobre cada

particula (para cada componente de la velocidad) es:

duy nd3 Capmrd3

Ma—— = T(Pd -p)g + 3 |lug —ul (4.10)

Donde ug, es el vector de velocidad de la particula (gota), u, es el vector de velocidad del aire
alrededor de la gota. Las fuerzas que se han considerado que actuan sobre la particula son
dos, es decir, cada uno de los dos términos que aparecen a la derecha de la ecuacion. El
primero de ellos tiene en cuenta la influencia de los efectos de flotacion sobre la gota, para
ello necesita conocer la densidad tanto de la gota (p,), como del aire que la rodea (p), ambos
son inputs al modelo. d , representa el diametro de la particula. Como veremos mas adelante,
debido a los efectos de la evaporacion, este didmetro evoluciona también para cada iteracion,
de ahi que junto con la ecuacién (4.10) sea necesario también calcular el balance energético

y de pérdida de masa de cada gota.
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El segundo término que aparece a la derecha de la ecuacién (4.10) se incluye para poder
considerar el efecto de arrastre del flujo principal. Este término es el que finalmente
determina como el flujo de aire ya resuelto termina influyendo sobre la gota de saliva. C; es

el coeficiente de arrastre y se determina mediante la siguiente correlacién:
24 0.687
C; = max {ﬁ (1 + 0.15Re;°°"); 0.44} (4.11)
d

Donde Reg, es el nimero de la gota y se calcula como:

_dgplug -

u|
Rey (4.12)

A medida que la gota es inyectada en el dominio, comienza su proceso de evaporacién. Este
proceso se debe a la diferencia de concentracién de agua, entre la gota (que se ha asumido
100% agua) y el aire humedo que la rodea, cuya concentracidn es dependiente de la humedad
relativa considerada. Es este gradiente de concentraciones el que determina la evaporacioén,
y depende a su vez de la temperatura de gota. Por lo tanto, es necesario, al igual que ocurre
con las fuerzas que aplican sobre la gota, realizar un balance energético sobre cada particula.
En este caso la ecuacién de conservacion de energia en la gota quedaria como:

T d
=& = hrd3 (T~ Ty) + %hfg (4.13)

mgCya d

Por tanto, la variacién de energia de la gota, que vendria determinada por el producto de su

- . dr .
calor especifico (Cp 4) por el gradiente temporal de su temperatura d—td, es debida a los dos

efectos considerados en la parte derecha de la ecuacidn. El primer término se refiere a la
transferencia de calor por conveccidn con el aire que rodea la gota, en donde el coeficiente
convectivo se calcula en funcidn de la correlacién de Ranz-Marshall:

hd
Nu ==L =2+ 0.6ReI5Pr®% pr = (4.14)
k; pa

Donde las propiedades de y, p, @, y k¢, hacen referencia a las propiedades fisicas del aire que
rodea a la gota, siendo k; la conductividad térmica (se incluye el subindice t, para no

confundirlo con el término de difusiéon de masa).

El segundo término de la derecha de la ecuacién (4.13), es la contribucién a la energia del

fenédmeno de evaporacion. Esto es el producto del calor latente de evaporacién del agua que
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forma la gota (hs), por la tasa de evaporacion de la gota. La siguiente ecuacion (4.15) muestra
como se ha modelado este término. Esta ecuacion tiene mucha importancia en nuestro
modelo, pues determina el cambio de didmetro de las gotas y, por tanto, también influye
sobre el calculo de su trayectoria. Como se ha podido comprobar el didametro de la particula

esta presente en los dos términos de fuerzas que se han considerado en la ecuacién (4.10).

dmd
7 = Tl,'dzz,Mwlkmt (

Psat _ ﬁ)
RT Xor) (415)

Es decir, la evaporacién es directamente proporcional al gradiente de concentracién entre el

aire saturado en vapor de agua que rodea la superficie de la gota, cuya concentracién se

calcula como: %, y la concentracion de vapor de agua en el aire alejado de la gota X;;T,
d

donde X, es la fraccion volumétrica de vapor de agua en el aire. k,,;, es un coeficiente de
transferencia de masa, que se calcula en funcién de la correlacion del nimero de Sherwood
de Ranz-Marshall, ecuacion (4.16). M,,;, es el peso molecular de la composicion de la gota, en

nuestro caso se trata del peso molecular del agua, y es el que permite transformar de kmol/s

a kg/s.

kineda u
= ——=12+40.6ReJ*Sc"3,Sc = — (4.1
Sh D + 0.6Re;~Sc™>°,Sc oD (4.16)

Donde D, es la difusividad del agua en aire y Sc, es el numero de Schmidt.

Es importante indicar que dentro del modelo Lagrangiano se ha incluido la modelizacion de la
dispersion turbulenta. Dado que el modelo utilizado para la resolucién de flujo que rodea las
particulas es un modelo RANS, su resolucidon proporciona como resultado un campo de
velocidades medio. De ahi que, para tener en cuenta el intercambio de cantidad de
movimiento entre las gotas y las escalas inferiores a las del flujo medio, se han desarrollado
diversos modelos que tratan, desde un punto de vista estadistico, introducir de manera
artificial lo que llamamos dispersién turbulenta, que no es mas que la interacciéon de las gotas

con aquellos torbellinos que el modelo RANS ha terminado integrando.

Para incorporar este efecto, se tiene que calcular una velocidad fluctuante, que sera anadida
a la componente media de la velocidad que rodea la particula; y ademads una escala de tiempo.
Esta escala de tiempo sera el minimo entre el tiempo que sobrevive un vértice (‘eddy lifetime’)

y el tiempo que tarde la particula en cruzar el torbellino, de tal manera que cuando se
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sobrepasa este periodo se tiene que generar un nuevo valor de velocidad fluctuante. El tiempo

de supervivencia de un torbellino es funcién de la escala de disipacion turbulenta (t ~(k/¢)).

La componente fluctuante se calcula asumiendo que sigue una funcién de densidad de

- . . ..y p . 2k
probabilidad normal, cuya media esta centrada en cero y la desviacién estandar es igual a ’?.

Es decir que la velocidad fluctuante tomara un valor aleatorio siguiendo dicha funcién de
probabilidad, en donde a mayor energia cinética turbulenta, mas probable serd que la

componente fluctuante sea mas alta.

En las simulaciones se ha utilizado el submodelo de openFOAM, ‘StochasticDispersionRAS’,
que realiza las funciones que se acaban de describir, de manera que la velocidad que se

utilizara en la ecuacion (4.10) es:

u=u+u' (417)

Como apunte final dentro de la definicion de la modelizacion del comportamiento de las gotas,

se han asumido las siguientes hipotesis:

e Las particulas no interaccionan entre ellas. No se ha incluido ningin modelo para
definir como se comportarian si hubiera colisiones entre ellas. Esta hipdtesis no tendra

mucho impacto pues el grado de dispersion de particulas es muy grande.

e Elsubmodelo utilizado para la interacciéon de las particulas con las paredes del modelo
asume que, una vez que la trayectoria de la particula alcanza una pared, esta queda
fijada en dicha posicidn, (‘stick’), es decir, no rebota. El algoritmo de cdlculo, cuando
una particula queda fija en la pared, cambia su categoria de ‘activa’ a ‘no activa’. Este
parametro serd importante a la hora del postprocesado porque nos dara una idea del

numero de particulas que han alcanzado alguna pared.

La resolucion de este conjunto de ecuaciones estd implementada en el solver
‘reactingParcelFoam’ sobre el que se han realizado algunas modificaciones para representar
el modelo matematico aqui descrito. En los siguientes apartados se describe el esquema

numeérico utilizado.
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4.4.ESQUEMA NUMERICO

El procedimiento de resolucién del problema seguido ha sido el que viene descrito en el
flujograma de la Figura 4. Por tanto, en primer lugar, se ha realizado una simulacién para el

obtener el campo de velocidades, presiones y temperatura sobre el dominio discretizado.

Para ello se ha utilizado el solver de openFOAM ‘rhoPimpleFoam’. Este solver permite simular
flujo compresible y transitorio. Aunque ciertamente en nuestro caso los fendmenos de
compresibilidad van a ser pequenos, se optd por esta opcidon para tener en cuenta las

variaciones de densidad.

Como indica el propio nombre del solver, el algoritmo utilizado para resolver el acoplamiento
entre las ecuaciones de cantidad de movimiento y la de continuidad, es el PIMPLE. Este
algoritmo es una combinacion de los algoritmos SIMPLE y PISO. Para el problema que nos
ocupa, nos interesa la solucion estacionaria, por esto en un primer momento se ha barajado
utilizar un algoritmo SIMPLE. Sin embargo, dado que la malla no es estructurada, y en ciertas
regiones puede ser no suficientemente refinada, se ha optado por elegir el algoritmo PIMPLE,

pues ofrece ciertas ventajas de estabilidad numérica.

PIMPLE permite seguir utilizando pasos de tiempo con CFL>>1, sin embargo, a diferencia del
algoritmo SIMPLE en cada iteracion permite realizar tantas correcciones de las ecuaciones de
cantidad movimiento como se defina (OuterCorrections). En el siguiente flujograma se

muestra el funcionamiento de este algoritmo.
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o
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Figura 5: Flujograma simplificado del algoritmo PIMPLE. Referencia: (Merkel, 2019).

Los esquemas de discretizacion utilizados para cada uno de los términos de las ecuaciones de
transporte a resolver definidos son del tipo ‘upwind’ de segundo orden para las derivadas

espaciales, y un ‘Euler’ de primer orden para las derivadas temporales.

La segunda parte del procedimiento de simulacion consiste en importar la solucién obtenida
para poder utilizar un nuevo solver, ‘reactingParcelFoam’, encargado de calcular las

trayectorias de las particulas inyectadas en el modelo.

Dado que estamos utilizando el procedimiento simplificado de simulacién (Figura 4), se ha
modificado el algoritmo original del solver, de manera que ya no se recalcula en cada paso de

tiempo el flujo de la fase Euleriana.

32



Juan Francisco Cerén Mufioz
Estudio numérico de la evaporacion de gotas de saliva en diferentes condiciones

El algoritmo, dados los campos de velocidad, presién, temperatura y fracciones masicas (aire
y agua) del flujo de aire, resuelve en cada paso de tiempo y para cada particula el set de
ecuaciones diferenciales de primer orden presentadas anteriormente: balance de cantidad de
movimiento (10) y energia (13). Es decir, se trata de un problema de valor inicial, a resolver
para cada gota introducida en el modelo, y para cada ecuacién a resolver. Para ello se ha

utilizado como procedimiento de integracién numérica el método de Euler.
4.4.1. Desarrollo de la malla. Estudio de sensibilidad

Debido a la posicidn del volumen ocupado por la persona en el centro de la geometria es
complicado poder realizar una malla estructurada. Por ello se ha optado por una malla
tridimensional no estructurada. Hay que tener en cuenta que, dadas las dimensiones del
dominio computacional, a poco que se refine la malla el nUmero de celdas aumenta de manera

muy acusada.

Se han generado tres mallas diferentes. Para visualizar el resultado de estas en las siguientes
figuras se muestra la superficie que corresponderia al suelo con la distribucion de celdas. En
las dos primeras se ha intentado refinar las paredes cercanas a las entradas y salidas, pero
manteniendo en cierta medida el tamafio en el resto del dominio computacional. En la ultima
de ellas, se ha intentado refinar todo lo posible alrededor del objeto que representa la
persona, manteniendo en la medida de lo posible el tamafio de la malla. Los objetivos de este

refinamiento han sido:

e Proveer al modelo de una malla lo suficientemente fina alrededor de la persona, de
manera que el modelo de turbulencia usado sea capaz de resolver de manera

adecuada los fendmenos de capa limite.
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Figura 6. Malla basta. (Malla 1). Superficie correspondiente al suelo.
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Figura 7. Malla refinada. (Malla 2). Superficie correspondiente al suelo.

34



Juan Francisco Cerén Mufioz
Estudio numérico de la evaporacion de gotas de saliva en diferentes condiciones

A Statistics - x

Geometry Mesh | Post-processing

235599 Nodes

0 Points

0 Lines

87488 Triangles

0 Quadrangles

1.33931e+06 Tetrahedra

0 Hexahedra

0 Prisms

1} Pyramids

0 Trihedra

0 Time for 1D mesh

0 Time for 2D mesh

0 Time for 3D mesh
Plot 3D
Plot 3D

£ Plot 3D
Compute statistics for visible entities only
Memory usage: 1749.47Mb Update 7

Figura 8. Malla refinada alrededor del cuerpo. (Malla 3). Superficie correspondiente al suelo.

e Dado que estamos interesados principalmente en las trayectorias que describen las
gotas de saliva debido a las caracteristicas del flujo, que predominara en la direccién X
del dominio, las particulas viajaran por el centro y alrededor del punto de emisidn, esto
es, la boca de la persona. De ahi que también sea muy interesante mantener la malla

refinada en esa zona, para resolver con mayor exactitud las trayectorias.

Para poder comparar los resultados de las tres mallas, se ha simulado uno de los casos del
flujo desde la ventana hacia la puerta, con una velocidad de 2 m/s, la misma velocidad que la
planteada en los escenarios que se ha simulado posteriormente para la resolucién de las
trayectorias de particulas. Se han seleccionado dos lineas en un plano central, Y=1.25, para
representar la velocidad en el eje X para cada una de las mallas. En la Figura 9 se muestra la

localizacidon de estas lineas en el modelo.

Al comparar los resultados, Figura 10 y Figura 11, se observa como las mallas 2 y 3 ofrecen
valores muy parecidos. La malla 1, especialmente para el caso de X=1.7m, muestra resultados
alejados de las otras dos. A la vista de los resultados se podria elegir cualquiera de las mallas

2y 3. Sin embargo, la malla 3 ofrece ventajas adicionales desde el punto de vista la resolucién
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del flujo alrededor de la persona, ofreciendo valores de y* que muestran suficiente

refinamiento en la pared para resolver el flujo turbulento.

Algo que también se puede observar al revisar las mallas, es que en las paredes laterales que
delimitan el dominio, la densidad de celdas no es suficiente en cualquiera de los casos para
resolver bien la capa limite en esas zonas. Aunque esto va a provocar que la solucion del flujo
cercano a esas paredes no sea muy precisa, también es cierto que esas regiones del flujo no
son de especial interés para el problema que se pretende resolver. Como se podra comprobar
en el apartado de resultados, dado que la emisidn de gotas ocurre en el centro del dominio
computacional, y el flujo de entrada es paralelo al eje X, lo mas probable es que las gotas se
muevan en el entorno del volumen ocupado por la persona, y alejadas de las paredes laterales

del dominio.

Finalmente, la malla elegida para resolver los escenarios planteados en el apartado 6 es la

Malla 3, que estd compuesta por 1.34-10° celdas.

Figura 9. Localizacion de las lineas para representar perfiles de velocidad. Plano Y=1.25m.
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Figura 10. Comparativa del perfil de velocidad U, a lo largo de Z, para X=1.7m, Y=1.25m.
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Caso X=2.1, Y=1.25
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Figura 11. Comparativa del perfil de velocidad U, a lo largo de Z, para X=2.1m, Y=1.25m.

5. Validacién modelo de evaporacion

Como se ha adelantado en la revisidn bibliografica uno de los aspectos clave para comprender
la distribucién de las particulas es poder describir con suficiente precision la evolucién de su
diametro, pues dependiendo de su tamafio podrian quedar suspendidas en el aire durante

mayor tiempo vy, por lo tanto, suponer un riesgo mayor para la salud.

Para comprobar si el modelo matematico que describe la evaporacion de las gotas presentado
anteriormente es aceptable, se ha desarrollado una geometria simplificada. Esta geometria
simplificada consiste en un cilindro de dimensiones: D=75 mm y L=120 mm, mallado de
manera uniforme utilizando 6840 celdas. Este modelo pretende reproducir los ensayos
experimentales llevados cabo por (Basu et al., 2020), donde se utiliza un levitador acustico
para suspender una gota y analizar mediante imagen como evoluciona el tamafio de una gota

(con agua pura y con sal al 1%).
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Figura 12. Geometria y malla utilizada para la validacion.

Para reproducir los resultados experimentales se ha posicionado una gota en el centro del
dominio, y se ha considerado un ambiente sin velocidad, de manera que el Unico efecto que
determina la evolucién del tamafio de la gota es la propia evaporacién del agua a consecuencia

de la diferencia de concentracién con el aire que la rodea.

Las condiciones de contorno consideradas para esta simulacidon de validacidon han sido las

mismas que las utilizadas en el ensayo experimental, esto es:

e Temperatura ambiente: 28 2C
e Humedad relativa: 41 %
e Didmetro inicial de la gota: 550 um

e Composicion de la gota: 100 % agua.

En la Figura 13 se muestra la comparativa entre los resultados experimentales y los resultados
numeéricos. Por una parte, lo que se aprecia de forma clara es que tanto los resultados
experimentales como los resultados numéricos siguen una tendencia del tipo t o< d?,
ajustandose de manera cercana en los primeros pasos de tiempo. A medida que avanza el

tiempo los resultados experimentales tienden a separarse algo mas de la solucién numérica.

Entre las posibles fuentes de incertidumbre que pueden provocar esta separacién esta la
propia variacién de las condiciones experimentales durante el ensayo, entre ellas, la que tiene

un efecto mas relevante es la humedad relativa. Para visualizar este efecto, y dado que
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durante el ensayo la humedad relativa se movié entre 41 % +-2 %, se ha procedido a simular

también los extremos del intervalo. Asi se puede apreciar como a medida que pasa el tiempo

estas pequeiias variaciones tienen un peso importante. Desde el punto de vista numérico hay

que tener en cuenta que el error se ird arrastrando y ampliando, pues se parte del didametro

de la iteracion anterior.

Por tanto, estas incertidumbres propias del ensayo experimental de referencia, junto con el

error propiamente dicho del modelo matematico, pueden explicar esta separacién, aunque

como conclusidn se puede decir que el modelo de evaporacién logra reproducir la tendencia,

y ademas es bastante fiable sobre todo en los primeros pasos de tiempo.

1.2

0.8

0.4

0.2

HR=39%

0O HR=41%
HR=43%
—%— Basu et al

Figura 13. Comparativa entre resultados experimentales (Basu et al.) y simulacién numérica para validacion

del modelo de evaporacion.
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6. Casos simulados. Condiciones iniciales y de contorno.

El escenario simulado representa la inyeccion de gotas de saliva que se produce en el
momento en el que una persona tose. Una vez estas gotas entran con una determinada
velocidad en el dominio computacional, se distribuirdn en funcién del campo de velocidad

impuesto por el flujo de aire calculado alrededor el objeto que representa la persona.
6.1. MODELO DE INYECCION DE PARTICULAS

Se deben definir en primer lugar las caracteristicas de la inyeccién de gotas que se produce al
toser. Para ello se han tomado como referencia los trabajos citados en la revisidn bibliografica.

En la Tabla 1 se describen los inputs para el modelo de inyeccién utilizados.

Tabla 1. Parametros del modelo de inyeccidn para el caso de tos.

Parametro Unidades Caso: tos
Tiempo de inyeccion (s) 0.1
Masa total inyectada (mg) 24.6

Numero de particulas inyectadas (#) 1900
Didmetro de gota (m) (*)

Didmetro minimo de gota (um) 1

Didmetro maximo de gota (um) 2000
Velocidad (m/s) 11.7
Temperatura (eC) 35

‘Patch’ de inyeccidn (-) MOUTH3

Tiempo hasta inyeccién (s) 0.1

3 Nombre de la superficie que representa la boca utilizada en las simulaciones con openFOAM.
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En cuanto al tamafio de gota, en lugar de simular un Unico tamafo para toda la inyeccion, se
ha utilizado una distribucion Weibull (también denominada Rosin-Ramler) que permite definir
una cierta distribucién de gotas. Esta distribucion ha sido probada como una de las que mejor
representa la distribucion de tamafio de gota medido experimentalmente durante los
procesos de tos o estornudo. Para los casos que aqui se presentan la distribucién se ha

definido con un parametro de escala de 80 um, y un pardmetro de forma de 8 (Xie et al., 2009).

OpenFOAM incorpora diferentes submodelos para definir la inyeccidn de particulas, para este
caso se ha optado por el modelo ‘patchinjection’. Esta opcidn permite definir una superficie
del dominio como la fuente de particulas, distribuyendo de manera aleatoria sobre la misma
el punto de entrada de cada particula. En nuestro caso, se ha definido una superficie que
representa la boca de la persona (Figura 2), y desde ahi es donde salen expelidas las gotas de

saliva, con una determinada velocidad inicial.

Se ha asumido que las gotas estan compuestas al 100 % por agua. Como se ha descrito en la
revision bibliografica, las gotas de saliva contienen una cierta cantidad de otras sustancias
(mucosidad, enzimas, células epiteliales, ...), que cominmente se modelan como un cierto
porcentaje de sal. La consecuencia de esto es que la gota no termina desapareciendo al
evaporarse toda el agua, sino que queda un residuo (‘droplet nuclei’) en forma de cristal de
pequeifio tamafio que puede quedar suspendido en el aire largo tiempo. En el modelo aqui
utilizado ese comportamiento no esta representado, la gota puede evaporarse por completo

si el tiempo de simulacion es lo suficientemente largo.

En cuanto a la temperatura inicial de la gota se ha asumido que es la misma temperatura que
la del cuerpo humano en condiciones normales (~35 2C). Conforme avanza la simulacién, la
temperatura de la gota se va recalculando al resolver la ecuacidn (4.13), hasta alcanzar una

determinada temperatura de equilibrio.

Las condiciones que definen la inyeccién de particulas en el modelo se han mantenido
constantes en cada uno de los escenarios calculados. Los inputs son parte del fichero
‘reactingCloud1Properties’ incluido en cada caso. En este fichero ademds se fijan los
submodelos para transferencia de calor, evaporacion, dispersion turbulenta y demas

parametros relativos al esquema Lagrangiano.
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6.2.CONDICIONES DE CONTORNO. CASOS PLANTEADOS

Como ya se ha introducido en primer lugar se va a obtener la solucién estacionaria del flujo
alrededor de la persona, a partir de la cual se calcularan las trayectorias de las gotas que se

introduzcan en el dominio.

Las condiciones de contorno en las superficies que representan las paredes de la habitacion
han sido definidas como tipo ‘wall’, es decir, condicidn de no deslizamiento, con la excepcion
de las entradas y salidas de aire, como lo son las superficies que representan la puerta y la
ventana. La superficie que se asemeja al cuerpo de la persona también se ha tomado como

tipo pared.

Por el tipo de solver utilizado, debemos de definir condiciones de contorno e iniciales para la
velocidad, presién y temperatura, ademas de las variables de transporte propias de modelo
de turbulencia (viscosidad turbulenta, energia cinética turbulenta y tasa de disipacion

turbulenta).

En la Tabla 2 se muestran las principales condiciones de contorno para cada superficie del
modelo. Se han definido dos posibles casos de flujo, uno desde la ventana hacia la puerta, y
otro en direccion contraria, desde la puerta hacia la ventana. En ambos casos la velocidad es
la misma, 2 m/s, y representa una brisa ligera, siguiendo la escala de viento de Beaufort
(Barua, 2005). La entrada en ambos casos es paralela al eje X, perpendicular al plano de

ventana y puerta.

Ademas de las condiciones de flujo, se han simulado dos condiciones ambientales diferentes,
un clima seco, con una temperatura de 20 2C y una humedad relativa del 50 %. Y por otro lado
un clima humedo y frio, con una temperatura de 10 2C y una humedad relativa del 90 %. Lo
gue se va buscando al simular estas dos condiciones ambientales es determinar cémo afectara
esta diferencia a las trayectorias de las gotas. Sabemos que, ante climas mas humedos, el
motor de la evaporacion, es decir, la diferencia de concentracién de vapor de agua entre gota
y ambiente sera menor, y por lo tanto serd esperable que el tamafio de gota no se reduzca

tanto, por lo que los efectos del peso estén mas presentes.

Para fijar la humedad relativa se tienen que definir la concentracién de agua y aire. Estas

concentraciones se introducen como input al modelo, una vez importada la solucion de flujo
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estacionario. Es decir, estas concentraciones iniciales (y en definitiva la humedad relativa)

estaran uniformemente distribuidas, pues como se ha explicado anteriormente, el solver que

calcula las trayectorias (‘reactingParcelFoam’) no actualiza la solucién del flujo de aire

hiumedo.
Tabla 2. Condiciones de contorno para los casos simulados.
Superficie Velocidad Presion Temperatura
(m/s) (Pa) (K)
DOOR (Ver Tabla) (Ver Tabla) (Ver Tabla)
WINDOW (Ver Tabla) (Ver Tabla) (Ver Tabla)
X0_WALL U=0 Vp=0 VT=0
XN_WALL u=0 Vp=0 VT=0
Z0_WALL U=0 Vp=0 VT=0
ZN_WALL U=0 Vp=0 VT=0
FLOOR u=0 Vp=0 VT=0
ROOF u=0 Vp=0 VT=0
BODY u=0 Vp=0 VT=0
MOUTH U=0 Vp=0 VT=0

Por ultimo, se incluye una tabla con el resumen de los casos simulados y las condiciones de

cada uno.
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Escenario Superficie Velocidad Presion Temperatura Humedad
(m/s) (Pa) (K) (%)

WINDOW (-2,0,0) Vp=0 293 HR(50%)
Caso 1 DOOR VU=0 p=100000 293 Yagua=0.00721
Yaire=0.99279

WINDOW vU=0 p=100000 293 HR(50%)
Caso 2 DOOR (2,0,0) Vp=0 293 Y2g0a=0.00721
Yaire=0.99279

WINDOW (-2,0,0) Vp=0 283 HR(90%)
Caso3 DOOR VU=0 p=100000 283 Y2g0a=0.00681
Yaire=0.99319

WINDOW VU=0 p=100000 283 HR(90%)
Caso 4 DOOR (2,0,0) Vp=0 283 Yagua=0.00681

Yaire=0.99319
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7. Discusion de resultados.

7.1.ESTRUCTURA DEL FLUJO ALREDEDOR DE LA PERSONA

En los casos planteados se han fijados dos tipos de flujo, uno desde la ventana hacia la puerta
(WtD) y otro desde a puerta hacia la ventana (DtW). En ambos casos se ha utilizado la misma
magnitud de velocidad, 2 m/s, y la misma direccion en la entrada, paralelo al eje X, lo Unico

que cambia es el sentido.

Aunque el problema pudiera parecer simétrico con respecto al eje X, por estar la persona
situada en el centro del habitaculo, el hecho de que puerta tenga una superficie mayor a la de

la ventana, hace que las caracteristicas del flujo sean algo diferentes.

Para visualizar las estructuras del flujo, se han representado los vectores de velocidad en dos

planos, Z=1.25 m e Y=1.25 m. En la Figura 14, se representan la localizacion de estos planos.

Figura 14. Localizacion de los planos de visualizacién del flujo en la habitacién.
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S M N

of X

Figura 15. Campo de velocidades. Plano Z=1.25m (arriba). Plano X=1.25m (abajo). Caso: WtD (T=202C)

El flujo entra desde la ventana, paralelo al eje x y se encuentra de frente con el obstaculo
(persona), lo rodea creando tras de si una estructura donde se recircula el flujo y que por lo
tanto puede ser una zona de remanso para las gotas inyectadas. Para visualizar mejor las

estructuras vorticales generadas se ha calculado el pardmetro Lambda2. Esta es una definicién
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de vortice capaz de detectar los centros de los vortices para bajos nimeros de Reynolds, como

es el caso (Jeong & Hussain, 1995).

En la Figura 16 se ha representado los isocontornos de este pardmetro para la region situada
detras de la persona, para un valor igual a 2.8. Se puede identificar la estructura que ya se
intuia al observar los vectores de velocidad. Es de esperar que, si alguna gota llegara a esta
region, su tiempo de residencia aumentara pues podria quedar atrapada dentro de la

recirculacion.

Figura 16. Representacion de Lambda2 (isocontornos). Caso: WtD (T=202C)

A continuacidn, se va a realizar el mismo ejercicio, pero esta vez con el flujo fijado desde la
puerta hasta la ventana (DtW). Como se observan en las representaciones de los vectores de
velocidad, el flujo en este caso al entrar se encuentra con la parte de atrds de la persona,
igualmente la rodea y crea una recirculacién posterior al obstaculo. En este caso, esta
recirculacion esta a la altura de la boca, justo la zona de inyeccidén de particulas, por lo que

tendra un impacto importante sobre sus trayectorias.
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Figura 17. Campo de velocidades. Plano Z=1.25m (arriba). Plano X=1.25m (abajo). Caso: DtW (T=202C)

Para este caso se representa igualmente los isocontornos de Lambda2 para visualizar mejor la

estructura del flujo generada aguas abajo de la persona. Esta estructura va a provocar, como
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se vera mas adelante, la prevalencia de las gotas durante mas tiempo, al estar rotando sobre

esta recirculacidon durante el tiempo necesario hasta su evaporacion.

&Y

Figura 18. Representacion de Lambda2 (isocontornos). Caso: DtW (T=202C)

7.2.DISTRIBUCION DE PARTICULAS

Para visualizar el movimiento de las particulas una vez que son expulsadas a través de la
superficie que representa la boca de la persona, se ha escogido un plano central del
habitaculo, en Z=1.25 m. Sobre el mismo se ha representado los perfiles de velocidad en el eje

X, por ser la direccidn principal del flujo en todos los casos simulados.

Las particulas son inyectadas en t=0.1 s, y se ha simulado hasta un tiempo final igual a 10 s. El
total de gotas inyectadas es de 1900 (Tabla 1). Se han escogido cuatro instantes temporales
para visualizar la posicidon que siguen las particulas una vez inyectadas. De los cuatro casos
simulados se han escogido para visualizacién uno de cada tipo de flujo (WtD y DtW) en
condiciones ambientales himedas. Los otros dos casos, correspondientes a condiciones
calidas y secas no se muestran simplemente por no extender demasiado este epigrafe, pues

las trayectorias son parecidas.
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Time: 0.2s Time:1s

Time: 5s Time: 10s

Figura 19. Posicion de las gotas, vista de perfil. Campo de velocidad en X para Z=1.25 m. Caso: HR=90 %, T=10

oC, flujo de ventana a puerta.

Al comparar la Figura 19 y la Figura 20, la diferencia principal es la que se produce pocos
instantes después de producirse la tos. En el caso de flujo desde la ventana, dado que va justo
en sentido contrario a la salida de gotas, cambia la trayectoria inicial de las particulas que
terminan impactando sobre la superficie que representa la cara de la persona, a pesar de la
velocidad inicial que se les ha asignado al ser inyectadas. Para t=1 s, la mayor parte de las
gotas inyectadas ya no estan activas en la simulacion, solo han sobrevivido unas pocas que
pasan a la parte posterior de la persona quedando atrapadas en la zona de recirculacion que

veiamos al analizar el flujo de aire, mientras van perdiendo altura por accidn de la gravedad.
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Time:0.2s Time: 1s

Time:5s Time: 10s

Figura 20. Posicion de las gotas, vista de perfil. Campo de velocidad en X para Z=1.25m. Caso: HR=90 %, T=10

oC, flujo de puerta a ventana.

En el caso de flujo de puerta a ventana (Figura 20), en el que la brisa de aire incidiria en la
espalda de la persona, las gotas van en el mismo sentido que el flujo de aire. La consecuencia
es que ya no se produce el impacto de las gotas sobre la propia superficie que representa la

persona, sino que al ser inyectadas van a seguir corriente de aire.

En los primeros instantes, t=1 s, debido a la recirculacién de aire establecida justo a la altura
de la boca, las gotas son arrastradas por el flujo hacia arriba para posteriormente ser
impulsadas hacia abajo antes de haber escapado por la ventana. Asi se ve como en los
instantes t=5 s y t=10 s el nimero de particulas que quedan delante de la persona persiste en
el tiempo, mientras que contindan su proceso de evaporacion y se van depositando en el

suelo.

El grado de dispersion de las gotas ha ido aumentando a medida que pasa el tiempo, si al
principio todas permanecian cercanas, para el final de la simulacién practicamente ocupan

todo el volumen frente a la persona.

Para mejorar la visualizacion se le ha asignado un factor de escala de x500 al didmetro de las
gotas, aun asi, es dificil determinar solo observando la grafica como evoluciona el didametro

de las particulas a lo largo de la simulacién. Para poder comprender como cambia el diametro
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de las particulas con el tiempo, se han graficado los histogramas de distribucidn de tamano de

gota para en los cuatro casos simulados para diferentes intervalos de tiempo.

T=20°C,HR=50%,WtD T=20°C,HR=50%,DtW T=10°C,HR=90%,WtD T=10°C,HR=90%,DtW
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Figura 21. Histogramas de tamafio de gota en funcion del tiempo.

Tal y como se observaba el revisar las posiciones de las particulas, hay una clara diferencia en
el nUmero de particulas activas en la simulacidon dependiendo de la direccion del flujo. Ademas
de esto, el grafico permite visualizar de manera mas clara como para el caso de condiciones
de mayor humedad relativa, el tamafio medio decrece mas lentamente y lo que es mas
interesante, el nUmero de particulas no disminuye tan rdpidamente, pues la evaporacién es

menor.
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Para hacer un analisis desde un punto de vista mds cuantitativo se han calculado el nimero
de particulas activas en cada caso a lo largo del tiempo, Figura 22. Las particulas activas son
aquellas que siguen flotando en el aire o, dicho de otra manera, aquellas que no han

terminado impactando con alguna superficie o que no han sido evaporadas al completo.

Aqui se ve de manera clara que el principal efecto que determina el nimero de gotas activas
es la direccién del flujo de aire, sobre todo en los primeros instantes tras la inyeccién. Como
se adelantaba al observar las posiciones de las gotas en las FigurasFigura 19 y Figura 20, para
el caso de flujo desde la ventana a la puerta, la mayoria de las particulas terminan impactando
con la propia persona al poco de ser inyectadas pues el flujo de aire las reconduce hacia lo que
representaria la cara de la persona. Esto hace que, al no modelizarse el rebote, solo
sobrevivan algunas particulas que quedan atrapadas en la zona de estancamiento a la espalda

de la persona.

Al comparar los resultados en funcidon de las condiciones ambientales, vemos como la
tendencia general de evolucién del nimero de particulas activas no es funcién de la
evaporacion, pero si que hay marcadas diferencias. Estas son mas visibles en los casos del flujo
de puerta hacia ventana, en esas dos simulaciones se puede apreciar cémo al reducir la

evaporacion (mayor humedad relativa) el nimero de gotas que sobreviven es mayor.
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Figura 22. Evolucion de particulas activas

Por tanto, si sobreviven mas gotas en climas mdas humedos, este mismo resultado deberia de
verse reflejado en el comportamiento del diametro medio de particula. En la Figura 23, como
era esperable, lo que marca la evaporacion de la gota, y por tanto su diametro, no es el flujo
sino las condiciones ambientales. Claramente los casos con una humedad relativa del 90%
presentan una pendiente menos acusada que los casos con una humedad relativa del 50%,

donde la tasa de evaporacion es mayor.
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Diametro medio particulas flotantes
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Figura 23. Evolucidn del diametro medio de particulas.

Llegados a este punto seria interesante visualizar del total de gotas inyectadas, 1900, cuantas
acaban sobre alguna superficie, cuantas se evaporan y finalmente cuantas quedas flotando en
el aire. En los graficos de las Figura 24 y Figura 25 se ha representado mediante un diagrama
de barras cudl seria la distribucion de estados de las gotas en diferentes instantes para dos de
los casos. Para el caso del flujo desde puerta a ventana, al haber sobrevivido mayor nimero
de gotas en los primeros instantes, la importancia de la evaporacién a medida que pasa el

tiempo es mayor, siendo la responsable de eliminar mas del 80% de gotas a los 10 segundos.
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Caso T=20°C,HR=50%,WtD

I Evaporadas en el aire
I Flotando en el aire ||
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Figura 24. Estado de las gotas inyectadas. Caso T=202C, HR=50%, WtD
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Figura 25.Estado de las gotas inyectadas. Caso T=202C, HR=50%, DtW
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7.3.EVALUACION DEL RIESGO POTENCIAL DE INHALACION DE GOTAS

Una de las motivaciones para realizar esta serie de simulaciones es poder conocer el nivel de
riesgo al que se estd expuesto una vez que gotas de saliva que pueden contener un virus son
expulsadas al aire al toser o estornudar. Sabemos que, de las posibles vias de contagio, una
de las mas comunes (Lewis, 2021) es por inhalacidn de las gotas de saliva que son expulsadas
por sujetos contagiados por el virus. Estas gotas que quedan suspendidas en el aire, pueden

acabar en las fosas nasales o boca de algun otro individuo.

Para evaluar qué potencialidad de contagiar tendria la distribucién de gotas simuladas en los
casos que aqui se presentan, se ha definido una zona de riesgo. Esta zona de riesgo sera
aquella que pudiera estar cercana a las vias de respiratorias de una persona. Para ese analisis

se ha considerado esta zona como la comprendida entre una alturade 1 my 2 men el eje Y.

Se ha calculado el nimero de particulas que en cada instante de tiempo se encuentran
encerradas en este espacio y se ha obtenido su concentracién por unidad de volumen. En la
Figura 26 se ha representado este pardmetro a lo largo del tiempo. Para el caso del flujo de
ventana a puerta, debido a lo escaso del nimero de gotas que no quedan adheridas a la propia

superficie, la concentracidn cae igualmente rapido.

Por el contrario, para el caso del flujo de puerta a ventana, la concentraciéon se mantiene
elevada al principio, exceptuando su descenso y ascenso abrupto entre t=1.5 s y 2 s. Este
efecto tiene su explicacion en la estructura del flujo de aire, pues como observdbamos en la
Figura 20, se puede ver que la circulacién de aire instalada justo delante del punto de
inyeccidn impulsa a las gotas hacia arriba, para luego volverlas a llevar hacia abajo. Dejando
de lado este efecto, vemos que la concentracién no empieza a caer hasta mas alla de t=2.5s.
La disminucién de la concentracidn a partir de este punto puede ser causada por alguno de
estos tres efectos: (1) que la particula en su viaje descendente debido a la gravedad alcance
una cota inferior a 1 m (nuestro limite inferior de la zona de riesgo), (2) que choque con alguna

superficie lateral o (3) que se hayan evaporado.
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Figura 26. Concentracion de gotas en zona de riesgo

Para distinguir qué efecto tiene mayor peso se ha representado (Figura 27, derecha) la
evolucidn del nimero de particulas que caen a una cota inferior a 1 m (cota inferior de la zona
de riesgo) y a la izquierda en la misma figura, se muestra la evolucién del nimero de gotas

gue se evaporan cuando viajaban por el volumen de riesgo.

Centrandonos en los resultados del flujo de puerta a ventana, donde la mayoria de las gotas
no llegan a colapsar con ninguna superficie cercana, se observan diferencias notables
dependiendo de las condiciones ambientales. En el caso de la Figura 27 (derecha), se observa
claramente que para el caso donde hay mas humedad hay mayor nimero de gotas que
alcanzan cotas inferiores. Esto puede explicarse porque el efecto de la evaporacion es menor

y de ahi que el didmetro de las gotas no se reduzca tanto con el tiempo. Como consecuencia
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Figura 27. Gotas evaporadas en la zona riesgo (izquierda). Gotas que llegan a alcanzar una cota inferior a 1 m. (derecha)

Juan Francisco Cerén Mufioz
Estudio numérico de la evaporacion de gotas de saliva en diferentes condiciones

los efectos de flotacién son mayores (ecuacién 4.10), maximizando la velocidad en sentido

descendente.
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Por el contrario, para el caso donde la humedad relativa es menor, hay mayor evaporacién y
el didametro medio de la gota va disminuyendo con mayor rapidez. Esto hace que los efectos
de flotacién tengan menos importancia, las gotas caen mdas lentamente, al tiempo que van
evaporandose. De esta manera, para el caso de clima seco, la evaporacion es el actor principal
en el proceso de reduccién de numero de particulas en la zona de riesgo, mientras que en
clima humedo practicamente se reparten este efecto al 50% entre la propia deposicién de

particulas por accién de la gravedad y la evaporacion.

Globalmente, para el escenario de flujo de puerta a ventana, se podria decir que el caso de
clima seco seria el mas seguro, pues para el tiempo final simulado se ha reducido el riesgo en
mas de un 90%, algo mayor comparado con el clima humedo. Sin embargo, como ya se ha
adelantado, en este modelo se ha asumido que la gota esta formada al 100% por agua, esto
supone la evaporacion total de la misma. Los resultados experimentales muestran que esto

no es del todo cierto, y siempre queda un cierto residuo sélido (‘droplet nuclei’), que al tener
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un diametro muy reducido puede quedar suspendido el aire mucho tiempo, luego en el

presente estudio se estaria subestimando este efecto, y por tanto el riesgo de contagio.

Por ultimo, uno de los objetivos marcados al inicio de este trabajo fue establecer un radio o
distancia segura a partir de la cual la probabilidad de contagio se redujera. Para intentar
responder a esta pregunta se ha computado en cada instante y para cada particula la

proyeccién sobre el plano horizontal de la recta que une cada particula con el punto de

inyeccion.
T=20°C,HR=50%,WtD T=20°C,HR=50%,DtW T=10°C,HR=90%,WtD T=10°C,HR=90%,DtW
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Figura 28. Distancia al punto inyeccion en el plano horizontal.

En la Figura 28 se muestran para los cuatro escenarios simulados la distancia al punto de
inyeccidn de cada particula para varios instantes en forma de histograma. Si comparamos las
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graficas para t=5 sy t=10 s, vemos que la forma de los histogramas para el caso de flujo de
ventana a puerta (donde mas particulas hay) apenas cambia, es decir, el grueso de las gotas
sigue estando practicamente al mismo radio, por tanto, podemos decir que la mayor
dispersioén se produce al poco tiempo de la inyeccidn, pero que posteriormente se mantiene.
Esto es importante de cara a determinar un radio seguro. Para el caso de flujo de ventana a
puerta, es mds complicado por el menor numero de gotas activas. En cualquier caso, parece

gue son muy pocas gotas las que llegan al final del dominio computacional.

En cuanto a determinar un radio seguro, hay que tener en cuenta que nuestro dominio tiene
un radio de 2m, esto quiere decir que las gotas han ocupado practicamente toda la regién de
estudio. Sin embargo, observando la distribucién, podemos decir que seguir las

recomendaciones de distancia de 1.5m, disminuye notablemente el riesgo de inhalar gotas.
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8. Conclusiones.

e Se ha generado un dominio computacional cuya geometria representa una habitacién de
tamafio estandar, con aberturas en sus paredes que simulan una ventana y una puerta. En
el centro del dominio computacional se ha incluido un obstdculo cuya forma esa una
representacion simplificada de una persona.

e Se ha definido un modelo Euleriano-Lagrangiano para resolver el flujo alrededor de la
persona (parte Euleriana) y resolver las trayectorias de las gotas que son inyectadas al
toser (parte Lagrangiana). Se ha establecido un procedimiento simplificado de simulacidn,
donde primero se resuelve el campo estacionario de velocidades, presiones vy
temperaturas establecido alrededor de la persona. Hecho esto, se resuelven desde un
punto de vista Lagrangiano las ecuaciones de cantidad de movimiento, balance energético
y balance masico de cada una de las particulas inyectadas en el modelo. Esto proporciona
como resultado su posicidon, temperatura y didmetro sobre cada paso de tiempo
discretizado.

e Se ha llevado a cabo un andlisis de sensibilidad de malla. Finalmente se ha elegido una
malla con suficiente refinamiento sobre todo en la zona de interés del problema, es decir,
en la zona cercana a la inyeccién. Se ha priorizado esto sobre la precision del resultado en
las paredes de la habitacidn.

e Se havalidado el modelo de evaporacion utilizado al comparar el proceso de evaporacién
de una gota en una atmosfera estatica, sin flujo de aire a su alrededor, con un trabajo
experimental que reproduce estas mismas condiciones.

e El modelo numérico desarrollado se ha simulado para cuatro escenarios distintos. Dos
condiciones de flujo, uno desde la ventana hacia la puerta, y otro en sentido contrario; y
dos condiciones ambientales, un ambiente seco (T=20 2C, HR=50 %) y otro humedo y frio
(T=10 °C, HR=90 %). En todos los casos se ha simulado un proceso de tos con las mismas
condiciones de inyeccion, que tiene lugar en t=0.1 s y dura 0.1 s. Se ha simulado hasta
t=10s.

e Los principales resultados obtenidos muestran que:

o La direccidn del flujo y su interaccion con el obstaculo (en este caso la propia
persona) puede tener un efecto muy importante. Cuando se ha impuesto la
condicion de flujo de ventana a puerta, al estar la persona en la direccién del flujo,
las particulas acaban depositandose a los pocos instantes sobre la misma. Como
consecuencia, el nUmero de gotas que permanecen flotando en el modelo en estos
casos es muy pequena.

o Para el caso de flujo de puerta a ventana, las particulas no se encuentran con
ningun obstdculo es su camino. Practicamente en el tiempo de simulacién no se
depositan en ninguna pared. Ademas, por la estructura de flujo delante del punto
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de inyeccidn, se favorece la dispersion y se extiende el tiempo de residencia. Al
contrario de lo que se podria pensar, las gotas no alcanzan la ventana en una
trayectoria recta, sino que se ven inmersas en la recirculacion impuesta aguas
abajo del obstaculo (persona).

Para el caso del flujo de puerta a ventana, los efectos que reducen el nimero de
particulas en la zona de riesgo son fundamentalmente dos: la evaporacién y su
deposicion en el suelo. En funcidn de las condiciones ambientales, se potencia mas
uno u otro. Para el caso del clima humedo, el didmetro medio de gota decrece en
menor medida que para el clima seco. Esto es ldgico, pues hay menos evaporacién.
Consecuentemente, al tener gotas mds grandes, mayores son los efectos de
flotacién, y menos tiempo se tarda en que la gota se deposite en el suelo. Al
contrario ocurre con el clima seco, aqui la evaporacién es la principal culpable de
la reduccidn del riesgo, disminuyendo mucho mas la concentracién de gotas en la
zona de riesgo que el propio descenso de las particulas por accidn de la gravedad.

En resumen.

o El caso de flujo de ventana a puerta, dado que tiene sentido contrario a la
expulsion de las gotas de saliva, no aporta mucho para el analisis de
trayectorias pues la préctica totalidad de las gotas quedan adheridas a la propia
cara de la persona. Esto, por otro lado, pone de manifiesto la influencia de los
obstaculos sobre todo cuando estan préximos al punto de inyeccién y todavia
no hay mucha dispersion.

o Para el caso de flujo de puerta a ventana, se observa como una leve brisa no es
suficiente para eliminar el riesgo de manera inmediata, y se ve como incluso a
los 10 s de simulacion siguen existiendo gotas en el modelo. En este caso la
estela que deja el flujo tras impactar con la persona es la principal culpable de
la dispersion y el aumento del tiempo de residencia de las gotas.

o La evaporacioén y la sedimentacion juegan a nuestro favor como efectos de
reductores del riesgo. En este caso concreto la evaporacién parece la mejor
aliada, pues para el caso del clima seco, al final de la simulacién (t=10s) la
concentracion de gotas en la zona de riesgo es menor.

o Seguir las recomendaciones de dejar una distancia de 1.5m desde el foco
emisor reduce la probabilidad de encontrarse con gotas exhaladas por un
sujeto infectado.
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9. Trabajo futuro

A continuacién, se presentan algunas lineas de trabajo que se considera interesante seguir

explorando y que pueden completar en gran medida el trabajo presentado:

1. Tal y como se ha explicado, se ha conseguido reducir de una manera importante los
recursos computacionales al utilizar el procedimiento simplificado de simulacion
resumido en el flujograma de la FiguraFigura 5. Seguir utilizado este procedimiento de
calculo depende de cudnto error se esta cometiendo al obviar el chorro de aire que
acompafia al fendmeno de tos o estornudo. Por este motivo, se cree importante hacer
una comparativa entre un procedimiento y otro, y ver si el error cometido es lo
suficientemente menor como para poder utilizar de manera segura y robusta este

esquema de resolucién.

2. Incluir una composicion mas real de la gota, incluyendo ese 1% de NaCl que otros
autores han tenido en cuenta. Esto tiene un peso importante a la hora de determinar
los factores de riesgo, pues cuando ahora concluimos que un clima seco puede ser mas
seguro debido a la evaporacién, se puede terminar convirtiendo en lo contrario si los
residuos cristalizados de las gotas quedan flotando mas tiempo, en comparacién con
un clima humedo, donde las gotas no se evaporan, pero salen de la zona de riesgo por

efectos gravitacionales.

3. Incluir el efecto de alguna extraccidon forzada en el modelo u otros sistemas de

ventilacion y analizar su impacto.
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Anexo 1. Vistas de planta de dispersion de gotas

Time: 0.25 Time: 1s

-

Time: 5s Time: 10s

- -

Figura 29. Distribucion gotas plano Y=1.25. Caso flujo WtD. Contornos de velocidad en

direccion X.
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Time: 0.2s Time: 1s

Time: 5s Time:10s

Figura 30. Distribucion gotas plano Y=1.25. Caso flujo DtW. Contornos de velocidad en direccion X.
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