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Resumen

Histéricamente, la seguridad contra incendios ha sido objeto de estudio para multitud
de aplicaciones ligadas a la ingenieria, como la construccién de ttneles, edificios y vehiculos
ferroviarios, entre otros. Dentro de este contexto, la caracterizacién de la conocida como “curva
de carga de fuego”, que establece la evolucién temporal del calor emitido durante un eventual
incendio, sigue siendo un punto de interés para los investigadores.

Actualmente, frente a los ensayos experimentales, a veces excesivamente costosos e
imposibles de abordar, o los métodos analiticos, habitualmente poco precisos, los métodos
computacionales han cobrado fuerza en la determinacién de la curva de carga de fuego.
Sin embargo, estas técnicas son costosas en términos de recursos informéticos y tiempo de
simulacion.

Por ello, con tal de reducir el coste computacional de dichos cdlculos, el presente Trabajo
Final de Méster ahonda en la comprensién de los fendmenos fisicos involucrados en la
propagacion de un incendio. Sobre estas bases tedricas, se desarrollan y validan modelos
simplificados CFD que permiten obtener de forma aproximada las principales caracteristicas
de la combustiéon de un sélido, es decir, sus etapas de calentamiento, pirdlisis, ignicién y
propagacion de la llama.

En particular, se ha desarrollado un solver bidimensional de la Ecuacién de la Energia
Térmica, donde se ha considerado el término transitorio y los flujos difusivos (conductividad)
dentro del sélido. Ademds, como términos fuente se han introducido la aplicacién de una
fuente de calor externa y las pérdidas debidas a la emisividad de la materia, asi como la
radiacion emitida por las celdas en las que se estd produciendo el incendio y la energia
invertida en pirolizar materia todavia no quemada. Asi mismo, los diferentes escenarios
simulados se validan con la herramienta computacional FDS (Fire Dynamics Simulator), de
manera que se evalta la precisiéon del cédigo CFD desarrollado.

En este sentido, las predicciones obtenidas con el cédigo CFD desarrollado, basado en una
modelizacién simplificada de la llama mediante el “modelo del origen puntual”, presentan, en
lineas generales, buena concordancia con las de la herramienta FDS que incorpora la simulacién
completa y rigurosa de la llama. Por ejemplo, la diferencia entre los dos cédigos en la prediccién
del calor incidente en la zona externa de la llama es menor al 20 %. En contraposicién, las
mayores discrepancias, del orden del 60-80 %, se han encontrado en el calor incidente en el
interior de la llama y el instante de inicio de pirdlisis para el material circundante al frente de
llama. Por su parte, la reduccién del coste computacional estd entorno al 5000 %.

Palabras clave: “Combustién de un sélido”, “Pirélisis”, “Propagacién de una llama”, “Carga
de Fuego”, “Incendios CFD”
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Resum

Historicament, la seguritat contra incendis ha sigut objecte d’estudi per a multitut
d’aplicacions vinculades a la ingenieria, com la construccié de ttnels, edificis i vehiculs
ferroviaris, entre altres. Dins d’aquest contexte, la caracteritzacié de la coneguda com “curva
de carrega de foc”, la qual definix 1’evolucié temporal del calor generat durant un eventual
incendi, continua siguent punt d’interés per als investigadors.

Actualment, en contraposicié als assaijos experimentals, a voltes excessivament costosos
i impossibles d’abordar, o els metodes analitics, habitualment poc precisos, els metodes
computacionals han cobrat forca en la determinacié de la curva de carrega de foc. No obstant
aix0, aquestes tecniques son costoses en termes de recursos informatics i temps de simulacié.

Per aix0, amb tal de reduir el cost computacional d’aquests calculs, el present Treball Fi de
Master aprofunditza en la comprensié dels fenomens fisics involucrats en la propagacié d'un
incendi. Sobre aquestes bases teoriques, es desenvolupen i validen models simplificats CFD
que permitixen obtindre de forma aproximada les principals caracteristiques de la combustié
de un solid, és a dir, les etapes de calfament, pirolisi, ignicié i propagacié de la flama.

En particular, s’ha desenvolupat un solver bidimensional de 1'Equacié de 1’Energia
Termica, on s’ha considerat el terme transitori i els fluxos difusius (conductivitat) dins del
solid. A més, com termes font s’han considerat 1’aplicacié d’una font externa de calor i les
pérdudes a causa de l'emisivitat de la materia, aixi com la radiacié emitida per les cel-les on
I'incendi s’esta produint i l’energia invertida en pirolitzar materia encara no cremada. Aixi
mateix, els diferents escenaris considerats es validen mitjangant I’eina computacional FDS (Fire
Dynamics Simulator), de manera que s’avalua la precisié del codi CFD desenvolupat.

En aquest sentit, les prediccions obtingudes amb el codi CFD desenvolupat, basat en una
modelitzacié simplificada de la flama mitjangant el “model de I'origen puntual”, presenten, en
linies generals, bona concordanca amb les de 'eina FDS que incorpora la simulacié completa
i rigorosa de la flama. Per exemple, la diferéncia entre els dos codis en la prediccié de la
calor incident a la zona externa de la flama és menor al 20 %. En contraposici6, les majors
discrepancies, de I'ordre del 60-80 %, s’han trobat en la calor incident a I'interior de la flama i
Iinstant d’inici de pirolisi per al material circumdant al front de flama. Per la seua banda, la
reduccié del cost computacional esta al voltant del 5000 %.

Paraules clau: “Combustié d'un solid”, “Pirolisi”, “Propagacié d'una flama”, “Carrega de
foc”, “Incendis CFD”
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Abstract

Since its very beginning, fire protection has been studied for a wide variety of applications
related to engineering, such as the construction of tunnels, building or railway vehicles, among
others. Within this context, the characterization of the commonly known as “fire load curve”,
which defines the time evolution of the heat released during a fire, is still a point of interest for
researchers.

Nowadays, alternatively to the experimental tests, often too expensive and difficult to
carry out, or the analytical methods, usually with a low accuracy, computacional methods
have arised as a tool for determining the fire load curve. However, these techniques are costly
in terms of computational resources and time.

Due to this reason, in order to reduce the computational cost of these simulations, this
Master’s Thesis Project focuses on the understanding of the physical phenomena involved in
the propagation of a fire. After that, simplified CFD models are developed and validated for
obtaining approximately the main characteristics of a solid material combustion, i.e. heating,
pyrolysis, fire ignition and flame propagation phases.

Specifically, a bidimensional solver for the Thermal Energy Equation has been developed,
which considers the transient term and the diffusive fluxes (conduction) within the solid
material. In addition, source term is composed by an external heat of source and emissivity
losses from solid material, as well as the radiation heat emitted by the cells where the fire is
taken place and the pyrolysis energy invested in unburnt material. Moreover, the scenarios
that are simulated with this code are lately validated through the computational software FDS
(Fire Dynamics Simulator), and hence the accuracy of the developed CFD code is evaluated.

In this sense, the predictions obtained with the developed CFD code, based on a simplified
modeling of the flame using the “point source model”, exhibit, in general, good agreement
with those of the FDS software which incorporates the complete and rigorous simulation of
the flame. For example, the difference between the two codes in the prediction of the incident
heat outside the flame is less than 20 %. On the other hand, the largest discrepancies, which
are about 60-80 %, have been found in the incident heat inside the flame and the time to reach
pyrolysis for the material surrounding the flame front. On the other hand, the reduction of the
computational cost is around 5000 %.

Keywords: “Solid combustion”, “Pyrolysis”, “Flame propagation”, “Fire load”, “Fire CFD”
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Capitulo 1

Introduccion

En este primer capitulo se introduce el contexto del presente Trabajo Final de Master.
Asi mismo, se detallan la motivacién, justificacién y objetivos del proyecto, para finalmente
presentar la estructura de la memoria presentada.

1.1. Contexto del proyecto

El descubrimiento del fuego ha sido uno de los hitos mds importantes en la historia de
la humanidad. Las teorfas mas extendidas indican que el Homo erectus aproveché fenémenos
naturales como los rayos de las tormentas o las erupciones de los volcanes para conseguir
fuego hace 1,6 millones de afios. Sin embargo, los andlisis apuntan a que su uso intencionado
mediante la frotacion de la madera contra un tronco o golpeando dos rocas para provocar una
chispa data de hace unos 800 mil afios [1].

Desde entonces, el uso del fuego ha estado vinculado al desarrollo de la vida cotidiana de
la especie humana, de manera que supuso un cambio en la alimentacién, una mejoria notable
en la salud y una fuente de luz y calor, entre otros. Sin embargo, a dia de hoy, la manipulacién
y control del fuego es un punto todavia critico, sobre todo en situaciones extremas causadas
por catdstrofes o accidentes que desembocan en incendios incontrolados.

Para minimizar los riesgos ante dichas situaciones probleméticas, la Proteccién Contra
Incendios (PCI) cobra fuerza. Esta se define como el conjunto de medidas definidas dentro de
un sistema o plan de seguridad con objeto de minimizar los efectos de un eventual incendio
para proteger a las personas y bienes [2]. Su d&mbito de aplicacién es variado y se extiende
a la construccién de edificios civiles, construccién de tineles o vehiculos ferroviarios, entre
otros. En este sentido, el marco normativo existente es amplio y se cuenta con legislaciones
como el Reglamento de Instalaciones de Proteccién Contra Incendios (aprobado por el Real
Decreto 513/2017, 22 de mayo), el Real Decreto 2267/2004 de 3 de diciembre o el Cédigo
Técnico de Edificacion (CTE, aprobado por el Real Decreto 314/2006, 17 de marzo) para
establecimientos y edificios [3]; o la normativa europea de fuegos y humos EN-45545 y de
impacto medioambiental REACH para el sector ferroviario [4].

A modo de ejemplo y centrdndonos en el dmbito ferroviario, han emergido multitud
de programas de investigacién a nivel europeo e internacional con tal de ahondar en las
consecuencias de un incendio dentro de un vehiculo ferroviario, fenémeno especialmente
critico en tramos con ttneles. En este marco, cabe destacar el programa europeo EUREKA,
el cual llevé a cabo una intensa campafia de ensayos durante los afios 1990 y 1992 [5].
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Dichos tests en vehiculos reales consistian en reproducir un incendio en su interior, lo que
permitié mediante una sensorizaciéon adecuada obtener datos acerca de las temperaturas
alcanzadas, visibilidad y concentraciones de gases como O, CO;, CO, NOy... Estos
datos experimentales han sido posteriormente empleados por algunos investigadores
para desarrollar modelos analitico-estadisticos para la estimacion de la curva de carga de
fuego, es decir, la evolucion temporal del calor emitido durante un eventual incendio [6].

Dentro de este contexto, ha irrumpido con fuerza una tercera via frente a los ensayos
experimentales, excesivamente costosos y frecuentemente imposibles de abordar, y las
expresiones analiticas, habitualmente poco precisas y genéricas: los métodos computacionales
CFD. El desarrollo de la informética y de los computadores a lo largo de los afios ha
permitido la evolucién de la mecénica de fluidos computacional o técnicas CFD (en inglés,
Computational Fluid Dynamics). Estas herramientas permiten simular problemas que involucren
el movimiento de fluidos sin necesidad de realizar experimentos ni disponer de un area de
ensayos. Ademads, permiten reproducir las condiciones operacionales del problema y obtener
resultados sin el uso de técnicas intrusivas que puedan alterar la evolucién del flujo.

En este campo, el programa de simulacién mas extendido para la caracterizacién de los
incendios es el FDS® (Fire Dynamics Simulator), programa open-source desarrollado por el NIST
(National Institute of Standards and Technology) en los afios 2000. FDS® resuelve numéricamente
las ecuaciones de Navier-Stokes simplificadas para flujo incompresible, incluyendo la ecuacién
de la energia térmica con especial énfasis en la resolucién del transporte de calor generado
por una llama. Sin embargo, para ello, resulta necesario la implementacién de un modelo de
turbulencia LES, asi como el tratamiento de la reaccién quimica que gobierna el proceso de
combustién, lo que acaba resultando en simulaciones muy costosas en términos de recursos
computacionales y tiempos de célculo. Este hecho obliga a continuar investigando acerca de
los fenémenos fisicos involucrados en un incendio, para asi desarrollar herramientas CFD
simplificadas; contexto en el que se incluye el presente Trabajo Final de Master.

1.2. Motivacién y justificacién del estudio

El &mbito de la Mecdnica de Fluidos Computacional estd en constante crecimiento,
tanto en su dimensién cientifica y técnica como en el niimero de aplicaciones industriales
y medioambientales en las que se emplea. En la actualidad, los avances tecnolégicos mds
innovadores y pioneros dependen en buena medida de la implementacién y el uso de
herramientas avanzadas de simulacién numérica aplicadas al campo de la ingenieria. En
este sentido, sus ventajas son mdltiples, ya que permiten resolver problemas de elevada
complejidad sin necesidad de realizar medidas intrusivas o experimentos costosos.

En concreto, este proyecto nace de la necesidad de obtener con cierto grado de precisién las
caracteristicas fundamentales de un incendio, es decir, la curva de carga de fuego y la velocidad
de propagacién de la llama. El estado del arte implica, para ello, el uso de simulaciones CFD
con un coste computacional elevado. Por tanto, el interés del presente Trabajo Final de Méster
reside en la posibilidad de desarrollar un cé6digo CFD simplificado que resuelva la ecuacién
transporte de la energia térmica en una masa sélida junto con las condiciones de contorno
adecuadas, de manera que proporcione con un grado aceptable de precisién y tiempos de
calculo moderados la informacién necesario para caracterizar la combustién de la materia
solida.
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A nivel personal, este Trabajo Final de Master supone la extensién de mis conocimientos
dentro del mundo de la Proteccién Contra Incendios, area en la que he ejercido como ingeniero
especialista para el sector ferroviario a lo largo de mi vida laboral. Asi mismo, el auge de
la Mecanica de Fluidos Computacional se ve reflejada en un incremento de la demanda de
profesionales altamente cualificados en dicho dmbito, ardua tarea a causa de la naturaleza
multidisciplinar de esta area del conocimiento. Intervienen los campos de la Mecénica de
Fluidos, los métodos numéricos, la programacién y el disefio gréfico, entre otros, todo ello
dentro de un marco condicionado por la potencia de célculo disponible (estado del arte de
la informadtica y tecnologia). A su vez, sus aplicaciones son amplias, siendo las técnicas CFD
empleadas en la industria aerondutica, energética, quimica o naval, asi como en el sector de la
automocion y ferroviario, el medioambiente o la biomedicina y salud.

1.3. Objetivos del estudio

En este contexto, el propodsito del presente Trabajo Final de Master es el desarrollo y
validacién de herramientas numéricas para cdlculos de carga de fuego, de manera que se
determinan las caracteristicas fundamentales de un incendio genérico sobre un material sélido.

La naturaleza multi-fisica de este problema, el cual combina los efectos convectivos del aire
a causa del gradiente de temperaturas existente en una combustiéon con la reaccién quimica
de la llama y su velocidad de propagacién sobre un sélido (efectos difusivos y pir6lisis),
hace necesario el empleo de una gran cantidad de recursos computacionales para su correcta
resolucién mediante herramientas CFD. Por ello, con tal de aligerar este tipo de célculos se
desarrolla un cédigo CFD simplificado que tinicamente resuelve la ecuaciéon de energia pero
modelando adecuadamente todos los fenémenos fisicos implicados (ya mencionados).

A continuacion se presentan una serie de hitos mds concretos que atina este proyecto y que
permiten alcanzar el propésito tltimo mencionado.

— Elaboracién del marco tedrico entorno a la fenomenologia del proceso de combustion de
un s6lido (modelo de llama, modelo de disipacion del calor de combustién en forma de
radiacién y conveccion de la llama, pirdlisis, etc).

— Descripcién de la metodologia numérica empleada, la cual se fundamenta en el uso de
las técnicas de la Mecanica de Fluidos Computacional.

— Desarrollo de las herramientas numéricas CFD para el cdlculo de carga de fuego y
descripcién de sus hipétesis.

— Validacién del c6digo CFD desarrollado mediante el uso del programa FDS ®.

1.4. Estructura del documento

En esta seccidn se muestra la estructura del documento, el cual se divide a su vez en un
tnico documento o parte: I) Memoria, el cual se estructura en capitulos y anexos.

Parte I. Memoria

La memoria del Trabajo Final de Méster se organiza en los siguientes capitulos y anexos:
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— En el Capitulo 1 se ha descrito el contexto en el que se enmarca el proyecto, asi como
la motivacién y justificacion del interés en dicha linea de investigacién. Asi mismo, se
exponen los objetivos a alcanzar a lo largo de su desarrollo, asi como la estructura del
documento final presentado.

— En el Capitulo 2 se exponen los fundamentos tedricos, cuyo conocimiento es necesario
para alcanzar una completa y correcta comprension de la fisica que interviene en la
combustién de un material sélido. Para ello, se introduce en primer lugar la tipologia de
las llamas existentes en los procesos de combustién, para posteriormente profundizarse
en las etapas presentes en la combustién de un material sélido. Tras esto se describen
las técnicas existentes para el calculo de la curva de carga de fuego de un incendio
generalizado.

— En el Capitulo 3 se presenta la metodologia numérica empleada, la cual se fundamenta
en las técnicas de la Mecanica de Fluidos Computacional, haciéndose especial enfasis
en los problemas de combustiéon. Ademds, se tratan las herramientas computacionales
empleadas para el célculo CFD (FDS®) y la visualizacién de resultados (SmokeView®),
asi como el lenguaje de programaciéon usado para el desarrollo del cédigo CFD
simplificado (Python®).

— En el Capitulo 4 se muestra el desarrollo del c6digo CFD programado para este proyecto.
En este sentido, se presentan las diferentes hipétesis planteadas, asi como los diferentes
modelos implementados.

— En el Capitulo 5 se exponen los diferentes escenarios simulados junto con su pertinente
andlisis de resultados. Asi mismo, se muestra el proceso de validacién llevado a cabo
mediante la herramienta FDS®.

— En el Capitulo 6 se recogen las principales conclusiones extraidas a partir de los
resultados obtenidos a lo largo del proyecto, asi como los posibles desarrollos futuros
y puntos abiertos de la linea de investigacion.

— En el Anexo I se recogen las ecuaciones fundamentales de la Mecanica de Fluidos junto
con el modelado de la turbulencia.



Capitulo 2

Fundamentos teoricos

La primera etapa en un trabajo de investigacién consiste en la revision bibliogréfica, basada
en el estudio de los antecendentes y teorias existentes en el ambito de estudio. Especificamente,
este Trabajo Final de Madster se engloba en el campo de la combustién y proteccién contra
incencios, de manera que el marco tedrico detallado a continuacién se centra en su descripcién.

En primer lugar, se introducen los principios basicos de la combustién, para posteriormente
describir en profundidad las etapas diferenciadas en el proceso de combustién de un material
solido. En concreto, se enfatiza en el tratamiento macroscépico del problema, remarcandose
los conceptos fundamentales para su correcto andlisis y estudio. Finalmente, se detallan las
técnicas existentes para el clculo de la curva de carga de fuego en un incendio generalizado.

2.1. Introduccidon a la combustion

La combustién es una materia sobre la que existe multitud de material cientifico y de
investigaciéon publicado, ya que implica una amplia variedad de fenémenos y procesos.
Por ello, no existe una tnica acepciéon para el concepto de “combustién”. Por ejemplo, una
definicién ampliamente extendida a nivel académico dicta lo siguiente: “La combustion es una
reaccion quimica redox (reduccién-oxidacién) y a elevada temperatura entre un combustible
(el reductor que se oxida) y el oxidante (que se reduce), habitualmente aire atmosférico” [7].

Otra manera de definir el proceso de combustién, desde un enfoque microscépico, es
como “la reorganizacién de dtomos y, por tanto, de enlaces covalentes entre reactivos
y productos” [7]. Esto significa que las reacciones nucleares no implican un proceso de
combustiéon, dado que el nimero de dtomos no permanece invariante. Sin embargo, las
reacciones quimicas, que eventualmente podrian involucrar un proceso de combustién si
un combustible y un oxidante estdn presentes, solo reorganizan los 4tomos (elementos) para
formar nuevas moléculas (especies), i.e. se conserva el nimero de d&tomos.

A raiz de las definiciones introducidas, queda patente la intervencién e interacciéon de la
fisica con la quimica durante la combustién. Por un lado, los fendmenos de transferencia de
masa y energfa junto con los procesos termo-fluidodindmicos representan la fisica. Por otro
lado, la quimica es determinante en la generacién de gases contaminantes, asi como en la
produccién de calor o apagados de llama.

Segtin la naturaleza del proceso de combustién, pueden distinguirse dos categorias, las
cuales se reflejan en la Figura 2.1:
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— Combustién premezclada. Se caracteriza por la presencia de una mezcla de combustible
y oxidante ya preparada para iniciar la ignicién. Una vez esta ocurre, la llama
premezclada acttia como un sumidero de reactivos y una fuente de productos, de manera
que el frente de llama tiende a propagarse hacia la mezcla fresca. Por tanto, la combustién
premezclada se basa en la propagacién de una onda de combustién, cuya velocidad
caracteristica permite distinguir dos regimenes: deflagraciones (llamas) y detonaciones.
Mientras que las llamas son subsoénicas y controladas, las detonaciones son supersénicas
e incontraladas.

— Combustién no-premezclada (o difusiva). Es la llama caracteristica en la mayoria de
sistemas de propulsién, donde el combustible y el oxidante se encuentran separados
inicialmente. Por ejemplo, un quemador con inyector coaxial dividido en una tobera
central para el combustible y una tobera exterior para el oxidante da lugar a una llama
difusiva. Otros buenos ejemplos de combustién no-premezclada son la llama de una vela
y la combustién de una gota.

Metano (CH4)

Mezcla rica Mezcla pobre
(exceso de Carbono) (exceso de aire)
Fo1mac1on de hollin Radical CH

(color amarillo) (color azul)

Llama difusiva «————  Llama premezclada

Figura 2.1: Introduccién a la combustién - Evolucién de la llama de un mechero Bunsen desde dosados
ricos (llama difusiva) a dosados pobres (llama premezclada). Adaptada de [7].

2.2. Proceso de combustion de la materia solida

La combustién de cualquier material sélido requiere de la vaporizaciéon de su materia
en primer lugar, de manera que su forma gaseosa pueda combinarse con el aire circundante
para formar la mezcla inflamable. Dicho proceso de mezclado estd gobernado por los efectos
difusivos, los cuales ocurren a una escala temporal mucho més lenta que la reaccién quimica
de combustién y, por tanto, acaban controlando también la velocidad a la que se consume
el combustible. Es decir, las 1lamas difusivas son las responsables de la combustién de un
material sélido [8].

El proceso de combustién de la materia sélida puede analizarse tanto desde la perspectiva
microscéopica (o molecular) como desde la perspectiva macroscépica (o fisica) [9].

2.2.1. Descripcién microscépica

A nivel micréscopico, la combustién de la materia sélida puede desglosarse en 3 etapas:

6
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1.

Calentamiento. La aplicacién de una fuente de calor externa provoca el aumento de la
temperatura de la sustancia, la cual puede ablandarse, fundirse o volatilizarse.

. Descomposicién. A altas temperaturas los enlaces moleculares se rompen, liberdndose

asi diferentes sustancias gaseosas en funcién del material s6lido. Este proceso puede
acelerarse mediante la presencia de oxigeno en la superficie del sélido, lo que a su vez
produciria otros gases como el monéxido de carbono CO y/o diéxido de carbono COs.

Oxidacién. En presencia de oxigeno a elevadas temperaturas, las sustancias gaseosas
reaccionan rdpidamente, produciéndose la liberacion de calor y la generacién de los
productos de la combustién (mayoritariamente, diéxido de carbono CO, y agua H>O).

2.2.2. Descripcién macroscopica

A escala macroscépica, la combustiéon de una masa sélida puede dividirse en 5 fases:

1.

Calentamiento. La aplicaciéon de una fuente de calor externa provoca el aumento de
la temperatura de la materia sélida, cuya inercia térmica depende esencialmente de la
conductividad térmica k, el calor especifico C, y la densidad p.

Pirélisis. El calor aplicado provoca la descomposicién de la masa combustible, la cual
finalmente se piroliza para convertirse a fase gaseosa.

Ignicién. La masa combustible en estado gaseoso se acumula sobre la superficie del
sb6lido. Una vez la concentracion critica de radicales libres se alcanza, el combustible
gaseoso reacciona con el oxigeno. Cuando el calor generado por la oxidacién del
combustible es suficiente como para seguir pirolizando material combustible, la
combustién se inicia con el consiguiente aumento de la velocidad de reaccién y la
produccién de los productos (diéxido de carbono CO, y agua HO).

Propagacion de la llama. A medida que el flujo de calor radiado por la llama aumenta,
el material sélido adyacente se piroliza rdpidamente, inicidndose una serie repetida de
combustiones que resultan en el crecimiento del fuego.

Desarrollo del fuego. Conforme la llama crece, la cantidad de oxigeno circundante puede
no ser suficiente y se generan productos incompletos de la combustién como monéxido
de carbono CO y hollin, los cuales aumentan la componente radiante del flujo de calor.

Si bien esta descripcion general es vélida para gran parte de los materiales sélidos (e.g.
polimeros, espumas o madera), es necesario profundizar en los conceptos clave de cada etapa.

1. Calentamiento

Como se ha comentado anteriormente, la velocidad a la que se calienta un material sélido
es funcién de sus propiedades térmicas, de acuerdo con la forma diferencial de la Ecuacién de
la Energia Térmica particularizada para materiales sélidos (campo de velocidades nulo, i.e.
il = 0). De esta forma, en la Ecuacién (2.2.1) se observa la presencia del término transitorio,
dependiente de la densidad p (en kg/ m3 segin unidades SI) y calor especifico C;, (en J/(kg-K)
seglin unidades SI), del término difusivo, dependiente de la conductividad k (en W/(m-K)
segtn unidades SI), y el término fuente, el cual representa la aplicacién de una fuente de calor
externa g,.; (en W/m? segtin unidades SI).

aTr

0-Cp- L (k- V(1)) + 4, 2.2.1)
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Ademas, dicha ecuacién debe acompafarse de las correspondientes condiciones de
contorno para ser resuelta. Por ejemplo, una simplificacién comiin es considerar los efectos
difusivos como tnicamente relevantes a lo largo del espesor del material s6lido (direcciéon

“"_rmn

“z”), de manera que se desprecia su contribucién sobre el plano del material (direcciones “x” -
"__rm

y”). En tal caso, la Ecuacién 2.2.1 puede estudiarse segtin dos enfoques diferentes: Material
térmicamente grueso y Material térmicamente delgado [10].

Bajo la hipétesis de material térmicamente grueso, la ecuaciéon unidimensional de la
conduccion se aplica para obtener el campo de temperaturas T(z,t), donde z = 0 representa
la superficie del material y z = é se corresponde con la cara posterior del mismo (siendo ¢ el
espesor del material). Su formulacién se recoge en la Ecuacién (2.2.2), donde se considera la
cara posterior como adiabatica (0T /9z = 0).

AT (5, 1)

). C oT a(k 8T> ; . 9T 5 =0 (222

P a2 \F 55 = de+dr =ity AH
donde:

I g . . . .z . < .
- 4. v 4, son los flujos convectivos y de radiacién por unidad de é4rea, respectivamente,
expresados en W/m? segtin unidades SI.

. m’,; - AH, es el calor endotérmico debido a la pirdlisis de la materia sélida de acuerdo al

producto del flujo masico por unidad de area m;, en kg/(s'm?) segtn unidades SI, y la
energfa de vaporizacién por unidad de masa AH,, en J/kg segtin unidades SI.

Por su lado, para un material térmicamente delgado se asume que su temperatura es
constante a lo largo de su espesor (T # f(z)), de manera que la condicién de contorno superficial
actta directamente sobre el término transitorio. Es decir, el campo de temperaturas se obtiene
segun la Ecuacion (2.2.3).

0-C 8 =g, +q, — ity - AH, (2.2.3)

T
Foot
2. Pirdlisis

La pirdlisis es un proceso endotérmico, en el cual el material s6lido absorve el calor

aplicado sobre su superficie externa para descomponer su masa sdlida en productos gaseosos
(pirolizado) y sélidos (carbonizado y ceniza), de acuerdo con la Ecuacién (2.2.4) [11].

Combustible (sélido) + Calor — Pirolizado (gas) + Carbonizado (s6lido) + Ceniza (sélido)  (2.2.4)
Cabe apuntar que no todos los materiales sélidos son capaces de formar productos sélidos
al pirolizarse, de forma que tinicamente dan lugar a gas pirolizado.

"

El ratio de masa pirolizada por unidad de érea 71, estd gobernado por la cinética de
reaccién del material s6lido, de manera que sigue una ecuacién de tipo Arrhenius como la
mostrada en la Ecuacién (2.2.5) [10].

i, = A-p-e F/(RT) (2.2.5)
donde:
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- Ay E; son el factor pre-exponencial, expresado en m/s segtin unidades SI, y la energia
de activacion, en J/mol segtin unidades SI.

- Res la constante universal de los gases ideales, en J/(mol-K) segtin unidades SI.

Los valores del factor pre-exponencial A y de la energia de activacién E,;, los cuales
constituyen los parametros del modelo, son dificiles de determinar para cada material. Por
ello, suelen derivarse a partir de la temperatura de ignicién, que es la temperatura para la cual
el proceso de ignicién tiene lugar. Ello da lugar a una cinética de reaccién como la recogida en la
Figura 2.2, donde la curva marrén representa la zona en la que se piroliza el material (entorno
a 300°C para este caso) y la curva azul es la evolucién de la fraccion mésica a pirolizar.
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Figura 2.2: Proceso de combustién de la materia sélida - Cinética de reaccién de la pirdlisis [12].

Sin embargo, en la realidad el ratio de la masa pirolizada esta controlado por el balance de
energia recogido en el punto “1. Calentamiento”, de manera que la temperatura del material
se mantiene aproximadamente constante durante este proceso. Es decir, el exceso de energia se
invierte en seguir pirolizando materia sélida todavia fresca a la temperatura de pirdlisis.

3. Ignicién

La ignicién es un proceso exotérmico en el que la oxidacién de los productos de la pirdlisis
libera energia en forma de calor al ambiente circundante. Es decir, marca el punto de inicio
de la combustién. En funcién del reactivo, la oxidaciéon puede clasificarse en dos categorias:
combustién latente, en la que el carbonizado sélido se deteriora, y combustién con llama, la
cual consume el gas pirolizado; tal y como se describe en las Ecuaciones (2.2.6) y (2.2.7) [11].

Carbonizado (s6lido) + O, — Calor + CO;, + H,O + otros gases + Ceniza (sélido) (2.2.6)
Pirolizado (gas) + O, — Calor + CO; + HpO + otros gases (2.2.7)

Mientras que la combustién latente alcanza temperaturas maximas entre 450°C y 700°C
con picos puntuales de 1000°C para combustibles con alto contenido energético (e.g. carbén),
la combustién con llama ronda temperaturas cercanas a 1500°C. Ademas, en el primer caso el
calor de combustién efectivo se ubica entorno a los 6-12 MJ/kg, mientras que para el segundo
oscila alrededor de los 16-30 MJ/kg. Asi mismo, la combustién latente puede iniciarse con
mayor facilidad, siendo maés dificil de extinguirse que la combustién con llama. Sin embargo,
el ratio de propagacion del fuego es mucho maés veloz en esta tltima. También cabe apuntar
que la combustion latente genera ceniza como producto, un residuo sélido con reactividad
despreciable [11]. La Figura 2.3 muestra graficamente ambos tipos de combustién.
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(b)

Figura 2.3: Proceso de combustién de la materia sélida - Imédgenes ilustrativas de: (a) combustion
latente, y (b) combustién con llama [11].

Ambas combustiones estdn estrechamente relacionadas, de manera que una puede
desembocar en la otra y viceversa, siendo de especial interés por su criticidad la transicién
desde la combustién latente hacia la combustién con llama. Esta se debe a la ignicién
espontdnea del combustible en fase gaseosa a causa de la presencia de la combustion
latente, la cual actda como fuente del gas pirolizado producido en la Ecuacién (2.2.4) y
del calor necesario para iniciar la llama. Habitualmente, el frente del fuego se ubica en
la profundidad del carbonizado sélido, donde se verifican las condiciones de flamabilidad
de la mezcla pirolizada y el aporte de calor por parte de la combustién latente es suficiente [11].

En este punto, cabe remarcar que en multitud de articulos cientificos se refiere a la ignicién
como el inicio de la combustién con llama [13]. Asi mismo, también pueden darse dos formas
de inicio de la combustiéon: encendido provocado, mediante la aplicacién de una chispa o
llama externa, y auto-encendido, en el que las condiciones de temperatura-presién de la zona
inducen el inicio de la oxidacién del combustible [14].

4. Propagacién de la llama

La propagacion de la llama es un concepto aplicable tanto a la combustién latente como a
la combustién con llama, si bien en el primer caso se hablaria de propagacién del frente de
fuego hacia el carbonizado sélido “fresco” [11]. Este concepto queda fuera de los objetivos del
presente Trabajo Final de Master, el cual centra su interés en las situaciones més criticas en un
incendio y, por tanto, son aquellas vinculadas a la combustién con llama.

La propagacioén de la llama es resultado de la consecucién de los siguientes procesos [15]:

1. Vaporizacién del combustible sélido en gas pirolizable a causa del calor irradiado por la
llama formada sobre su superficie.

2. Mezcla del gas pirolizado con el oxigeno presente en la zona cercana.
3. Combustién del gas pirolizado y formacién de la llama difusiva.

4. Calentamiento del combustible sélido fresco hasta la temperatura de ignicién.
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Por ello, la velocidad de propagaciéon queda determinada por el balance entre la energia
emitida por la llama y la temperatura superficial. En este sentido, es fundamental determinar
el calor producido por la llama, el cual puede obtenerse a partir de la Ecuacién (2.2.8) [16] [17].

E']fzﬂ'mf'AHC:ﬂ.’lf'AHch (228)
donde:
- 17 es la eficiencia de la combustién, con valor unitario para combustiéon completa.

Representa el ratio entre la energia efectiva liberada en la reaccién quimica de combustién
AH., y la energia total de combustién del combustible AH., ambas en J/kg segtn SI.

- 1ty es el ratio de masa combustible consumida (i.e. gas pirolizado), en kg/s segtn SL

Dicho calor se transmite al entorno mediante los flujos convectivos, los cuales se mueven
en el penacho formado encima de la llama, y los flujos de radiacién, propagados en todas las
direcciones [18] [19]. Dichas contribuciones se definen segtin la Ecuacién (2.2.9), donde x; y X.
se corresponden con las fracciones de calor emitidas por la llama segtin cada mecanismo.

Gf = Gfr +qfc = Xr-qf + Xc - 4y (2.2.9)

Calor por
conveccion, ¢y ¢

Calor por
radiacion, ¢y,

Calor invertido en
pirdlisis, T, - AH,

Material Region
sélido pirolizada

Figura 2.4: Proceso de la combustion de la materia s6lida - Esquema ilustrativo de los flujos de calor
involucrados en la combustiéon de una llama.

5. Desarrollo del fuego

Una vez el fuego se ha establecido, su naturaleza puede subdividirse en dos grupos:
combustiones libres o con exceso de oxidante (exceso de aire) o combustiones controladas
por la ventilaciéon (exceso de combustible). En compartimentos cerrados, suele producirse
la transicién desde una combustién rica en oxigeno, donde las emisiones contaminantes son
reducidas, hacia una combustion rica en combustible a medida que el fuego se propaga. En tal
caso, la generacion de productos incompletos de la combustién, como el monéxido de carbono
(CO), aumenta drésticamente. [20].

2.3. Definicién de la curva de carga de fuego

El disefio prestacional de sistemas de protecciéon contra incendios requiere de la
caracterizacion de la curva de carga de fuego, la cual se define como la evolucién temporal
de la tasa de liberacion de calor durante un eventual incendio del recinto de estudio. En
este sentido, este apartado se centra en la descripcién de los métodos més extendidos para su
obtencién: ensayos experimentales, modelos analiticos y métodos computacionales.

11
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2.3.1. Ensayos experimentales

Los ensayos experimentales se centran en el estudio de incendios reales en maquetas a
escala 1:1 con tal de determinar las tasas de liberacion de calor y especies. Pese a su exactitud,
el nimero de ensayos de este tipo es reducido a causa del elevado coste que implican y el
carécter destructivo de los mismos, ya que el recinto quemado queda inservible tras el fuego.

Dentro del sector ferroviario, los primeros estudios realizados se centraron en el anélisis
de los restos de incendios reales acontecidos durante la operacién de diferentes vehiculos. Sin
embargo, la informacién recabada en dichos casos es minima frente a la obtenida mediante
la monitorizacién de un incendio en un ensayo a tamarfio real. En esta linea, cabe destacar el
proyecto EUREKA EU 499 “Fire in tunnels” (1990), llevado a cabo por 9 paises europeos para
estudiar diferentes vehiculos en el interior de un ttnel de una mina de 2,3 km de longitud
en Noruega. En concreto, se ensayé un vagén de pasajeros, un vagén de metro, un camién
con carga simulada y dos estructuras de madera [21]. Asi mismo, otro estudio relevante es el
METRO Project (2009-2012) liderado por el investigador Haukur Ingason [22].

Los ensayos a escala 1:1 reproducen un incendio bajo unas condiciones determinadas. Por
ello, estos estudios suelen llevar asociados otros ensayos a escala reducida, asi como modelos
computacionales, con objeto de conseguir un modelo de menor coste econémico y calibrado
a partir de los datos experimentales. De esta manera, el modelo calibrado, bien a escala o
computacional, permite obtener la tasa de liberacién de calor para diferentes escenarios.

Un enfoque alternativo a los ensayos cldsicos consiste en la caracterizacién individual
de los materiales involucrados en el incendio mediante el Cono Calorimétrico (ISO 5660-1;
ver Figura 2.5) o los andlisis termo-gravimétricos TGA (Thermo Gravimetric Analysis). Estos
estudios persiguen determinar la temperatura de ignicion, las constantes de la cinética de la
reaccion quimica de combustién del modelo Arrhenius y las tasas de pirdlisis, liberaciéon de
calor y de especies producto de la combustioén del material ensayado. Estos pardmetros son la
base tanto de los modelos analiticos como de los métodos computacionales [23].

Laser extinction beam including temperature measurement

Temperature and differential
pressure measurements taken here

Soot sample tube location

Exhaust
blower

Soot collection
filter

Gas samples

taken here heater

Spark
igniter

Controlled flowrate
Sample

Vertical
orientation

Figura 2.5: Ensayos experimentales - Esquema ilustrativo del Cono Calorimétrico [24].
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2.3.2. Modelos analiticos

Los modelos analiticos proporcionan una primera estimaciéon de la curva de carga de
fuego a lo largo de un eventual incendio. En este sentido, multitud de modelos han sido
desarrollados, cuya complejidad es diversa. Un modelo basico define los pardmetros globales
del incendio, es decir, la tasa de liberacién de calor promedio (HRR;.4,, del inglés Heat Release
Rate) y la energia total liberada (E;); segtin la Ecuacién (2.3.1) [25].

Z? mi - AI_Ich,i _ Etot
tfire tfire

HRR yyean = (2.3.1)

donde:

- m; es la masa de cada material involucrado en el incendio, en kg segtin unidades SI, y
AH, ; es su energia de combustién efectiva, en ] /kg segtin unidades SI.

- trire €s el tiempo de incendio, expresado en s segtn SI.

Por otro lado, la tasa de liberacién de calor promedio también puede estimarse a través
de la Ecuacién (2.3.2). El empleo de una u otra expresion depende de las propiedades
obtenidas a partir de la caracterizacion de los materiales mediante ensayos experimentales
(Cono Calorimétrico o TGA).

n
HRR iean = Y HRRPUA 00 - A; (2.3.2)
i

donde:

- HRRPUA 041, es la tasa de liberacion de calor promedio de cada material por unidad de
area (en inglés, Heat Release Rate Per Unit Area), expresada en W/m? segtin unidades SI, y
Aj; es el drea expuesta al incendio de cada material involucrado en el escenario de fuego,
definido m? segtin unidades SI.

Por tanto, este primer modelo analitico se basa en repartir de forma equitativa la energia
total liberada en el incendio a lo largo de su duracién. Sin embargo, la caracterizacién completa
de un incendio requiere de la distincién de las siguientes etapas [23]:

1. Fase incipiente. Marca el inicio del fuego, que puede ser accidental o provocado,
liberando una cantidad pequefia de potencia calorifica.

2. Fase de crecimiento. En esta fase la potencia liberada crece exponencialmente, de forma
que la masa pirolizada aumenta y provoca la expansién del incendio.

3. Incendio stbito generalizado o flashover. En este punto, se produce la liberaciéon
maxima de potencia calorifica, dado que el incendio es generalizado.

4. Incendio desarrollado. Una vez el incendio ha alcanzado su extensién mdéxima, la
potencia liberada se estabiliza y se mantiene constante mientras no exista déficit de
mezcla “fresca”.

5. Fase de decaimiento. A medida que se consume el combustible disponible, la potencia
disipada empieza a disminuir hasta que el incendio se extingue.
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Aplicado al sector ferroviario, Ingason et al. [26] introdujeron el método exponencial para
la caracterizaciéon de un incendio, el cual proporciona una curva continua capaz de capturar el
desarrollo completo del fuego con las etapas mencionadas anteriormente . La curva de carga
de fuego propuesta por este método se define segtin la Ecuacion (2.3.3).

-1
HRR(t) = HRR g 117+ (1 - e*’”)" Lokt (2.3.3)
donde:

- HRRy;4x es la tasa de liberacién de calor méxima, es decir, aquella asociada a la fase
de “incendio subito generalizado”. De acuerdo con la Ecuacién (2.3.4), se expresa en W
segtin unidades SI.

n
HRR 0y = Y HRRPUA 0, - A (2.3.4)
i

- n es el indice de retardo (adimensional), k es el ancho de banda (en 1/s segtin unidades
SI) y r es la amplitud de banda (adimensional); definidos en la Ecuacién (2.3.5).

(2,9-HRRynax-fmaz / Erot) In(n) 1\
n =~ 0,74294 - ¢\~ maxtmax f Stot) s fe = ,r=11—— (2.3.5)
tmax n
De forma grafica, la Figura 2.6 muestra el ajuste proporcionado por la curva exponencial
frente a los datos experimentales obtenidos en el tercer ensayo del METRO Project, cuya tasa
maxima de liberaciéon de calor HRR;x ~ 77 MW se obtuvo para t,,y ~ 118 mins con una
energia total liberada E;o; ~ 60 GJ.

90
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Figura 2.6: Modelos analiticos - Ajuste del método exponencial frente a los datos experimentales del
tercer ensayo del METRO Project [26].

Asi mismo, existen curvas normativas que definen la envolvente méxima admisible para
la curva de carga de fuego de un vehiculo ferroviario. A modo de ejemplo, en la Tabla 2.1 se
presentan las ecuaciones limites proporcionadas por la normativa alemana sobre proteccién
ante incendios “TRStrab Brandschutz” [27], las cuales se muestran graficamente en la Figura
2.7. Cabe apuntar que la tasa de liberacion de calor mdxima depende de la longitud del vehiculo
“x”. Ademas, para los calculos iterativos (etapas 3, 5y 6) se emplea un paso temporal de 60 s,
mientras que la duracion total del incendio es de 70 minutos (4200 s) .
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Etapa Inicio/Fin Modelo matematico
#1) Fase to=0s Funcién HRR(t) = ay - 3

incipiente tr=420s o 52-107° kW/s?

#2) Fase de to=420s Funcién | HRR(¢) = HRR(420 s) + &, - (t — 360)?
crecimiento tr=900s o 0,025 kW /s?
#3) Incendio to=900s Funcién | HRR(t) = HRR' + 252 . 0004168
generalizado tr = t(HRRyax) HRR' HRR paso célculo previo
#4) Incendio to = t(HRR10x) Funcion HRR(#) = HRRp = 1387 - x
desarrollado tr=1to+300s x Longitud vehiculo

#5) Fase de to = t(HRR,;;zx) + 300 s || Funcién HRR(t) = 0,94- HRR'
decaimiento I tr =t(HRRy 1) HRRy 0,78- HRR ;44

#6) Fase de fo = HHRR,,1) Funcion HRR(f) = 0,9- HRR'

decaimiento II

tf =4200s

Tabla 2.1: Modelos analiticos - Ecuaciones de la envolvente de la curva de carga de fuego segtin la
normativa alemana “TRStrab Brandschutz” [27].
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Figura 2.7: Modelos analiticos - Envolventes de la curva de carga de fuego en funcién de la longitud
del vehiculo ferroviario segtin la segtin la normativa alemana “TRStrab Brandschutz” [27].

2.3.3. Métodos computacionales

La implementacion de métodos computacionales permite determinar las variables de
campo (e.g. temperatura, presién, velocidad y concentraciéon de especies) asociadas a la
evolucién del incendio. De esta manera, se contemplan dos aspectos: la liberacién de calor y la
generacién de especies durante el incendio, cuyo comportamiento depende de las condiciones
en las que se desarrolla el fuego (interior de un recinto o al aire libre).
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El disefio de sistemas de proteccién contra incendios requiere de un modelo de este tipo
para la verificacion de las metas de disefio (e.g. posicién y cantidad de aspersores y ubicacién
de las vias de evacuacién en un vehiculo ferroviario). Por ello, los métodos computacionales
se han convertido en una parte fundamental dentro de la ingenieria de incendio, de forma que
su uso es cada vez mds extendido a causa de la creciente potencia de cédlculo disponible. En
este sentido, existen desde modelos de computacion sencillos hasta modelos CFD completos,
en los que se resuelven los fenémenos fluidodindmicos, asi como las reacciones quimicas de
combustion de los reactivos involucrados en el escenario de fuego. Entre estos tiltimos destacan
FireFOAM, solver integrado dentro del programa OpenFOAM® [28], y FDS®, acrénimo de
Fire Dynamics Simulator [19]. Dado que los tiempos de calculo de estos tltimos pueden llegar
a ser muy elevados a causa del grado de complejidad y precisién con el que se resuelve la
evolucién del incendio, este Trabajo Final de Méster se centra en el desarrollo de un c6digo CFD
simplificado que permita obtener resultados fiables con un coste computacional moderado.
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Capitulo 3

Metodologia computacional

En este capitulo se introduce la metodologia computacional utilizada para la caracterizacién
de los mecanismos y fendmenos ligados a la combustiéon de un material s6lido, especialmente
enfocada a los problemas de incendios. En concreto, la Mecanica de Fluidos Computacional
es la herramienta numérica seleccionada, detallindose el enfoque de calculo empleado para la
correcta modelizacién de la reaccién quimica de una combustién, asi como la disipacién del
calor generado por la llama. Por tltimo, se presentan los programas numéricos empleados.

3.1. Fundamentos de la Mecdnica de Fluidos Computacional

La Mecéanica de Fluidos Computacional, conocida en inglés como Computational Fluid
Dynamics (CFD), es una de las ramas derivadas del campo de la Mecénica de Fluidos gracias
al crecimiento de las herramientas de supercomputaciéon. En paralelo a los experimentos y
las teorias matematicas basadas en primeros principios, se ha convertido en la tercera rama
del desarrollo cientifico e ingenieril [29]. Para ello, los programas CFD combinan diferentes
métodos numéricos, asi como algoritmos de resolucién para obtener el detalle del campo
asociado a los problemas de flujo de fluidos planteados. En este sentido, la Mecanica de
Fluidos Computacional representa una de las dltimas herramientas punteras englobadas
dentro de los métodos CAE (Computer Assisted Engineering), entre los que destaca el Anélisis
de Elementos Finitos (FEA, del inglés Finite Element Analysis). Esta técnica, ya integrada en
los procesos de disefio de la ingenieria en los afios 1980s, permite el calculo de sistemas
mecédnicos (movimiento de sélido rigido, vibraciones, etc). En contrapartida, la resolucién
de las ecuaciones de Navier-Stokes, cuya naturaleza implica una elevada complejidad, ha
motivado el retraso en el desarrollo del CFD frente al FEA.

Entre los métodos de discretizacién empleados, el Método de los Voltimenes Finitos (FVM,
del inglés Finite Volume Method) es el mas extendido para los célculos CFD. Se fundamenta
en la discretizacién y transformacion de las ecuaciones en derivadas parciales del problema
en ecuaciones algebraicas, cuya resolucién es mds sencilla y econémica computacionalmente.
Para ello, de manera andloga a otros métodos como el Método de las Diferencias Finitas (FDM,
Finite Difference Method) o el Método de los Elementos Finitos (FEM, Finite Element Method), la
geometria del dominio se discretiza en elementos o celdas, donde las ecuaciones algebraicas
se resuelven mediante integracién numérica. Su principal ventaja reside en su cardcter
intrinsecamente conservativo, ya que algunos términos de las ecuaciones de conservacién se
transforman en flujos evaluados en las caras de las celdas, de manera que el flujo entrante a
una celda o volumen finito es igual al saliente. Por su parte, las variables a analizar se calculan
en los centroides de las celdas (su centro o vértices) y se interpolan al resto del elemento.
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Ademas, la posibilidad de emplear mallas no estructuradas en geometrias complejas junto
con la facilidad de implementacién de multitud de condiciones de contorno han favorecido el
predominio del FVM en multitud de aplicaciones relacionadas con el movimiento de fluidos y
la transferencia de masa y energia. En este contexto, el Método de los Voltimenes Finitos es el
enfoque empleado para la caracterizacion de los fenémenos fisicos vinculados a la combustién
de un material sélido en el presente Trabajo Final de Master. Para profundizar en los aspectos
numéricos del FVM (Método de los Volimenes Finitos) puede recurrirse a la referencia [29],
donde se exponen numerosos ejemplos de aplicacién préctica.

A continuacién, tras haber repasado el estado del arte de las técnicas de la Mecénica de
Fluidos Computacional y sus aplicaciones, asi como el contexto cientifico e ingenieril en el que
se engloban, se introducen las principales etapas que constituyen toda simulacién CFD.

3.1.1. Etapas de una simulaciéon

El procedimiento a seguir en cualquier simulacién CFD consta de tres etapas diferenciadas:
pre-proceso, proceso o resolucién y post-proceso. Atendiendo a las buenas précticas
comunmente establecidas a partir de la experiencia de los ingenieros responsables de dicha
area, el diagrama de flujos a seguir a lo largo de una simulacién es el expuesto en la Figura 3.1.

Pre-proceso Proceso Post-proceso
Modelado Solucién N Analisis
conceptual convergida 4l de malla No
Geometria Si Si

‘ Convergencia No Validacién
Mallado +—
v L T l Si
Propiedades. oz
Modelos Iteran ,la SOl}lClOl’l
. . solucion validada
adicionales T l
Condiciones Solver Post-procesado
de contorno de resultados

Figura 3.1: Fundamentos de la Mecanica de Fluidos Computacional - Etapas de una simulacién CFD.

Pre-proceso. Esta etapa parte del modelado conceptual, mediante el cual se definen
los objetivos de la simulacién en términos de resultados y precisiéon, asi como las posibles
simplificaciones. En este sentido, cabria determinar si el flujo es bidimensional, axilsimétrico,
tridimensional, periédico, estacionario o no estacionario, entre otros aspectos.

Tras ello, se procede al disefio de la geometria de acuerdo con las simplificaciones

efectuadas en el paso anterior. Para ello, suele ser necesario el empleo de programas auxiliares
de CAD (del inglés, Computer-aided Design) como CATIA®, SolidWorks®, NX® o AutoCAD®.
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Sin embargo, algunos programas CFD cuentan con médulos CAD propios, tales como ANSYS
DesignModeler® y SpaceClaim® en el paquete ANSYS®, agilizdndose asi el proceso de
disefio. Cabe recordar que la geometria resultante conforma el posterior dominio de célculo.
Por ello, las fronteras donde se definirdn las condiciones de contorno del problema deben
ubicarse suficientemente lejos de la zona de interés.

Posteriormente, se lleva a cabo el mallado de la geometria, que consiste en la discretizacién
del dominio de célculo en celdas o volimenes finitos. La malla determina la precisién de
los resultados y la velocidad de célculo, por lo que el mallado representa un compromiso
entre la propia calidad de la malla y el coste computacional. Generalmente, una malla gruesa
proporcionard una mayor velocidad de calculo pero menor precisién que una malla maés fina.

Atendiendo a las estrategias de mallado, la malla estructurada, no estructurada o hibrida
son las opciones mdas empleadas. Por su lado, los elementos tetraédricos, hexaédricos
y poliédricos son los més extendidos. Menciéon aparte merecen el uso de la malla trim,
muy utilizada para célculos de aerodindmica externa al igual que la malla overset; o la
malla no conforme, empleada en simulaciones con malla mévil tales como el flujo de los
aerogeneradores o turbomaquinaria [30]. Los programas CFD pueden contar con algoritmos
de mallado integrados; si bien también existen programas open-source como SALOME®.

Ademds, en la etapa de pre-proceso se establecen las condiciones de contorno junto con
los modelos fluidodindmicos: flujo compresible/incompresible, transferencia de calor a través
de las paredes, gas ideal /real... A su vez, también se definen las propiedades fluidodinamicas
como la densidad, viscosidad molecular o calor especifico de los fluidos de estudio.

Un punto todavia por considerar es la selecciéon del modelo de turbulencia, cuyos aspectos
principales se detallan en el Anexo 1.2 “Modelado de la turbulencia”, asi como la eleccién de otros
modelos adicionales, como el modelo de combustién para casos con flujo reactivo descrito en
Seccion 3.2 “Planteamiento de problemas de flujo reactivos con combustion” .

Proceso o resoluciéon. Esta etapa estd marcada por la eleccién del “solver”. Algunos
de los aspectos a determinar son el nimero de ntcleos de calculo en paralelo, los esquemas
de discretizacién y su orden, el nimero de Courant méximo, los factores de relajacién y el
método de resolucién del acoplamiento presién-velocidad (i.e. acoplado, basado en densidad;
o segregado, basado en presién). Tras ello, se lanza la simulacién y la solucién debe ser iterada
hasta alcanzar la convergencia del calculo. Para verificar esta condicién, pueden establecerse
algunos criterios de convergencia como la monitorizacién de los residuales de las ecuaciones
de conservacion o la tasa de variacién de las variables de interés del problema.

Post-proceso. El primer paso del post-procesado consiste en el andlisis de la malla,
esencial para la determinacién de una solucién vélida dentro de las restricciones impuestas
por el modelado y potencia de célculo disponible. Dicho estudio finaliza cuando entre dos
mallas refinadas sucesivamente la solucién “apenas”varia, por lo que el nivel de precisién
puede ser impuesto por el usuario. Asi, el usuario aceptard una mayor desviacién en disefios
preliminares donde prevalece la contencién en el coste computacional, y exigird mds precisién
en disefios avanzados en los que prima el bajo error numérico de discretizacién. Tras ello, la
solucion obtenida debe validarse a partir de comparaciones con simulaciones ya validadas o
datos experimentales fiables que provengan de casos de estudio con configuracién idéntica o
lo suficientemente cercana como para tratar los mismos fenémenos fisicos.
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Si no es posible validar la solucién por falta de datos en la literatura ya existente, es
recomendable revisar el modelado y la seleccién del modelo de turbulencia u otros modelos
adicionales, ya que en la mayoria de casos las principales desviaciones son provocadas por
una eleccién errénea en alguna de estas fases. Finalmente, si la soluciéon queda validada, se
pasa a la presentacién, andlisis y exposiciéon de los resultados obtenidos. Para ello, puede
recurrirse a la extraccion de los valores numéricos de las variables de interés, distribuciones
de las mismas a lo largo de una seccién, creacién de escenas de geometria, malla, contornos de
campos escalares, vectores o lineas de corriente, etc.

Respecto a las herramientas de post-procesado, existen programas integrados en el propio
solver CFD, como el médulo de post-proceso dedicado en ANSYS Fluent® o Star-CCM+®. Si
bien sus capacidades son limitadas, su principal ventaja frente a los programas externos es la
comodidad. Estos tltimos permiten llevar a cabo un post-proceso independiente del solver,
aunque requieren importar la solucién. Destacan ParaView® o Tecplot®. Ademads, entornos
matemadticos como Matlab® sirven para analizar contornos 2D, graficas XY o valores globales.

Para cerrar este apartado, cabe introducir algunos de los programas CFD disponibles en el
mercado, aunque algunos de ellos ya han sido mencionados. Se clasifican en dos categorias:

— Software comerciales. Son paquetes de pago con cédigos pulidos y libres de defectos de
sistema, entre los que se pueden distinguir ANSYS Fluent® o Star-CCM+®.

— Software open-source o libres. Son paquetes gratuitos que se van mejorando con
los reportes de la misma comunidad que hace uso de ellos. Entre ellos, destaca
OpenFOAM®, programa ampliamente empleado en lineas de investigacién por su
versatilidad. En el caso del presente Trabajo Final de Méster, se hace uso del programa
FDS® (Fire Dynamics Simulator) para validar el c6digo CFD desarrollado en Python®.

3.2. Planteamiento de problemas de flujos reactivos con combustién

A la hora de modelar los flujos reactivos con combustién existen dos alternativas
principales: por un lado, la reaccién del combustible con el oxigeno circundante es
infinitamente rdpida y por tanto tnicamente estd controlada por la mezcla (combustién
controlada por la mezcla o mixing-controlled), o por otro lado, la reaccién es mas lenta
(combustiones de ratio-finito o finite-rate). Habitualmente los tiempos de reaccién son mucho
menores que los tiempos caracteristicos de la fluidodindmica (conduccién, conveccién,
transitorios térmicos, etc), de manera que el enfoque predominante en el modelado de flujos
reactivos es la combustién controlada por la mezcla [12].

En tal caso, frecuentemente la combustidon se resuelve mediante un modelo de reaccién
quimica de un tinico paso o single-step chemistry, donde la reaccién de combustién se describe
segtn la Ecuacién (3.2.1).

CxHyOZNy +vo, - O = vco, - COx+vco - CO+vs - Soot +vn, - N (3.2.1)
donde:
- CyH,O;N; es el combustible de tipo hidrocarburo, O es el oxigeno, CO, es el diéxido

de carbono, CO es el monéxido de carbono, “Soot” es el hollin o particulas de material
combustible liberadas y N es el nitrégeno.
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“r

- v; son los coeficientes estequiométricos de cada especie “i”.

A nivel energético, durante la reacciéon quimica de combustién se libera la energia de
combustiéon asociada a la masa de combustible quemada, tal y como se especifica en la
Ecuacion (2.2.8). Dicha energia se transmite a los alrededores en forma de flujos convectivos y
flujos radiactivos segtin la Ecuacién (2.2.9).

Cabe apuntar que el programa FDS® emplea el modelado descrito (reaccion quimica de
un dnico paso con combustién controlada por la mezcla) [12]. Asi mismo, el modelo CFD
desarrollado a lo largo del presente Trabajo Final de Méster emplea este mismo enfoque para el
tratamiento de la combustion del material sélido tras ser pirolizado, de forma que la ignicién
es inmediatamente posterior a la pir6lisis.

3.3. Herramientas computacionales

A continuacién se describen el conjunto de herramientas computacionales empleadas para
llevar a cabo el estudio CFD de la fisica asociada a la combustién de la materia sélida. A tal
efecto, se presenta el lenguaje de programacién empleado para el desarrollo del cédigo CFD
simplificado (Python®). Asi mismo, se exponen los programas empleados para configurar
y lanzar las simulaciones que sirven para validar el c6digo desarrollado (ANSYS Fluent® y
FDS®), asi como para analizar y post-procesar los resultados obtenidos (SmokeView®).

3.3.1. Python®

Python® es un lenguaje de alto nivel de programacién interpretado cuya filosofia hace
hincapié en la legibilidad de su cédigo. Es decir, la traduccién del programa al cédigo del
sistema se lleva a cabo instruccién por instruccién, sin necesidad de compilar previamente el
cédigo. Ademas, se trata de un lenguaje de programacién multiparadigma, dado que soporta
parcialmente la programacién orientada a objetos (como Java® o C++®) y la programacién
funcional. Una de sus principales ventajas reside en su facilidad de aprendizaje, asi como su
amplia popularidad al tratarse de un cédigo abierto [31]. Por ello, a pesar de ser méas lento
que un c6digo compilado para aplicaciones grandes, se opta por emplear Python® para el
presente Trabajo Final de Master.

En concreto, se usa la version Python 3.7 con el entorno de desarrollo Spyder 4.0.1, de manera
que el c6digo se estructura en funciones que son posteriormente llamadas por un script méster
o lanzador; tal y como se muestra en el Capitulo 4 “Desarrollo del cédigo CFD”.

3.3.2. ANSYS Fluent®

ANSYS Fluent® es un programa CFD comercial empleado ampliamente en la industria
para la resolucion de multitud de problemas de flujos de fluidos en los que se involucran
fendmenos como la transmisién de calor, la fluidodindmica, las reacciones quimicas o las
interacciones entre flujos multifasicos. En particular, a lo largo de este Trabajo Final de Master
se hace uso de su licencia estudiantil, limitada a mallas con menos de 512000 celdas, para el
estudio de la conduccién pura en una placa (ver Seccién 5.2 “Modelo #1 - Pirdlisis”).
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3.3.3. FDS®

FDS®, acrénimo de Fire Dynamics Simulator, es un programa CFD libre u open-source
especifico para el estudio del flujo de fluidos gobernados por un fuego. En particular, se
encarga de resolver numéricamente las ecuaciones de Navier-Stokes simplificadas para flujo
incompresible (Ma < 0,3) y forzado térmicamente con especial enfésis en el tratamiento de los
mecanismos de transporte del calor emitido por una llama [32].

Sus principales hipétesis de modelado se listan a continuacién [12]:

— Hidrodindmica. Como se ha comentado, FDS® resuelve numéricamente las ecuaciones
de Navier-Stokes para flujo incompresible dominado por las cargas térmicas derivadas
de un incendio. Para ello, emplea un esquema predictor-corrector explicito con
discretizaciéon de segundo orden en espacio y tiempo.

— Turbulencia. Para una resolucién 6ptima de los mecanismos fisicos implicados en un
incendio, la turbulencia se resuelve mediante el enfoque LES (opcién por defecto) o DNS.

— Combustién. Se introduce la formulacién de reaccién quimica controlada por la mezcla
en un Unico paso (sigle-step, mixing-controlled chemical reaction). Las especies consideradas
son combustible y aire, las cuales dan lugar a los productos de la combustion.

— Radiacién. Se resuelve una ecuacién adicional para el transporte de la radiacién, la cual
tiene en cuenta 100 dngulos discretos.

FDS® no cuenta con interfaz grafica de usuario o GUI (del inglés, Graphical User Interface),
por lo que los archivos de la simulacién se generan mediante algin editor de texto con
extensiéon .fds y se lanzan a través de la terminal de comandos de FDS, denominada
CMDfds.exe. Los archivos de la simulacién se estructuran en bloques encabezados por
instrucciones o namelist registrados, los cuales van acompafiados de la definicién de los
pardmetros de la simulacién. A modo de ejemplo, &COMB es el comando empleado para
definir los mecanismos de la combustién (modelo de extincién, fraccién de calor emitido
mediante radiacién, etc). Asi mismo la instruccién &DEVC define los datos numéricos de
salida en formato .csv, mientras que los comandos &BNDF y &SLCF indican las variables
a considerar en el andlisis en SmokeView®.

3.3.4. SmokeView®

SmokeView® es la herramienta de visualizacién dedicada para el tratamiento de los datos
de salida de la simulaciones de FDS® [32]. Cuenta con una interfaz grafica que permite
analizar la evolucién temporal de las variables de interés definidas en el archivo de entrada
de FDS®, tales como el campo de temperaturas, la tasa de liberacién de calor por unidad de
drea HRRPUA (Heat Release Rate Per Unit Area) o la masa de combustible consumido.
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Capitulo 4

Desarrollo del c6digo CFD

4.1. Planteamiento del problema

El cédigo CFD desarrollado plantea la resolucién de la Ecuacién de conservacién de la
Energia Térmica en un material sélido segtin la Ecuacién (4.1.1), compuesta por el término
temporal, difusivo y fuente. Este tiltimo agrupa las contribuciones de la radiacién emitida por
la llama, siendo una fraccién absorbida por el sélido, asi como los efectos convectivos del aire
del habitaculo, cuya temperatura aumenta con el desarrollo del incendio, y la energia invertida

en pirolizar el sélido (ver Figura 4.1).

aTr

PGy = V- (k- @(T)Z+ 4 (4.1.1)
Termt Difusivo Fuente
emporal

La aplicaciéon de la Ecuacion (4.1.1) se restringe a un plano en el que se extiende la masa
solida conformando el suelo de un habitaculo. Con tal de reducir el coste computacional, se
opta por la formulacién del material térmicamente delgado, de manera que el espesor de
dicho suelo es una tnica celda con temperatura constante (ver Subseccién 2.2.2 “Descripcion
macroscépica”). Por ello, se configura un dominio computacional bidimensional. Por su parte,
el grado de complejidad en el modelado del término fuente g, determina los diferentes
modelos de incendio 2D desarrollados a lo largo de este proyecto.
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Figura 4.1: Planteamiento del problema - Esquema ilustrativo del dominio computacional y los flujos
de calor considerados para el modelo CFD acerca de la combustién de un material sélido.

23



Capitulo 4. Desarrollo del cédigo CFD

4.2. Descripcién del método

Para resolver la Ecuaciéon de conservacion de la Energia Térmica se emplea el Método de los
Volumenes Finitos, cuya integracion sobre el volumen de control desemboca en la Ecuacién
(4.2.1), la cual posteriormente es evaluada en cada una de las celdas del volumen de control

para dar lugar a la Ecuacién (4.2.2).
/// -c-aT-dv—//(kv(T))- -dA+/// 4V 42.1)
. v P P ot - A ) v ds L
p-Cp ot Vi= (k- v(T))i,j 'ﬁi,j “Ajj+ 67;,,- Vi (4.2.2)

I

oT

“ir

donde “i” hace referencia a la celda de estudio, mientras que “j” son las caras de la celda.

Para evaluar la Ecuaciéon (4.2.2), se deben aproximar la derivada temporal y los flujos
difusivos, asi como determinarse las contribuciones del término fuente. En ultima instancia,
se resolverd un sistema matricial algebraico del tipo A -T = b. Por ello, el cédigo CFD se
estructura hasta llegar a tal punto. a

4.2.1. Mallado

En primer lugar, se lleva a cabo el mallado de la geometria de estudio. Tal y como se ha
comentado anteriormente, se trata de una geometria con forma de cuadrilatero (2D), por lo que
se opta por el empleo de celdas rectangulares. La generacion del mallado se realiza mediante
las siguientes funciones:

— mallado.mesh_generation. Calcula la matriz de celdas y nodos del dominio rectangular.
La matriz de celdas, con dimensiones (n x 4), contiene la numeracién de los nodos que
forman cada celda, donde “n” es el niimero total de celdas. Por su parte, la matriz de
nodos, con dimensiones (m x 2), contiene las coordenadas espaciales de cada nodo, siendo

“m” el nimero total de nodos.

— mallado.BCs_cond. Define las condiciones de contorno en las fronteras del dominio
computacional.

— mallado.mesh_properties. Computa las propiedades de la malla, tales como la posicién
de los centroides, volumen de cada celda, drea de las caras, vectores normales a cada
cara y conectividad entre celdas.

4.2.2. Discretizacién espacial de los flujos conductivos

El término difusivo representa la cantidad de calor intercambiado a causa de la diferencia
de temperatura entre dos puntos espaciados dentro de una misma materia, siendo la
conductividad térmica, k, la propiedad fisica que determina la capacidad de conduccién del
material.

La conduccién es un mecanismo de transporte difusivo, por lo que no existe una direccién
preferente en la que se traslade la informacién. Por ello, suelen emplearse las diferencias finitas
centradas para la obtencién de los flujos conductivos, de manera que la eleccién del esquema
de discretizacién es coherente con la fisica del problema a resolver. Segtn el esquema Central
Differencing Scheme (CDS), los flujos difusivos se aproximan tal y como indica la Ecuacién (4.2.3)
con notacién de Einstein.
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(k- S (T))ig iy - Agy = k- ok

i m (Fi = %) - 1y Aij (4.2.3)

i,j

Il 4 "1

donde “k” hace referencia a la celda vecina a la celda “i”, con la que comparte la cara “j”.

Cabe apuntar que el esquema CDS es un método de segundo orden si y solo si los ﬂujos
son perpendiculares a las caras de las celdas, es decir, el radiovector (7; —7;) es paralelo a 7i; ; ;
tal y como ocurre para el mallado cartesiano implementado en este proyecto. Dicho esquema
se implementa en la funcién solver.cond_CDS.

Finalmente, tras aplicar la discretizaciéon espacial tanto a los flujos difusivos como al
término fuente, cuyo modelado se detalla en la Seccién 4.3 “Modelos de incendio”, se obtiene

un sistema del tipo T = A T+ 1, el cual debe integrarse temporalmente para obtener la

solucién del vector de estado T. El ensamblaje de dicho sistema se lleva a cabo mediante la
funcién solver.EnergyEq.

4.2.3. Integrador temporal

Para obtener la solucién del problema a lo largo del tiempo, este debe discretizarse
temporalmente. Intuitivamente, podria hacerse segtin la Ecuacion (4.2.4).

oT _ T(to+ At) —T(to)
ot At
donde At representa el paso temporal y ¢ es el tiempo anterior.

T = — T(tg+At) = T(tg) + At- T (4.2.4)

Los integradores temporales, desarrollados empleando la aproximacién de la Ecuacién
(4.2.4) como base, pueden ser de dos tipos: métodos explicitos y métodos implicitos.

Métodos explicitos

La principal ventaja de los métodos explicitos radica en la resolucién directa del sistema
matricial, dado que consisten en propagar la solucién en el tiempo. A modo de ejemplo, la
Ecuacién (4.2.5) muestra el método Runge-Kutta de primer orden, también conocido como el
método de Euler explicito, el cual evalta la derivada temporal en el tiempo anterior.

-

T= [A T+b} = T’(to—i-At):T(to)—l-At-[é/-f’—l—?] (4.2.5)

to to

Sin embargo, la estabilidad de estos métodos depende de los autovalores (s) de la matriz

<£ + At - él), por lo que el paso temporal estd limitado por la condiciéon max(|s|) < 1.

Sin embargo, este cdlculo es costoso e iterativo para encontrar el salto temporal méximo

Atyay y suelen emplearse condiciones de estabilidad aproximadas, que son necesarias pero no

suficientes. Uno de estos ntimeros es el ratio paso temporal-tiempo caracteristico de difusién
(d), el cual se expresa segtin la Ecuacion (4.2.6).

k- At p-Cp-

d=——— A< 7
p-Cp‘(Ax)2<O'5—> < Tk

donde Ax es el tamafio caracteristico (minimo) de la malla.

(4.2.6)
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Métodos implicitos

Por su parte, los métodos implicitos son incondicionalmente estables, lo cual significa
que el paso temporal At no estd limitado por la estabilidad numérica del calculo. Uno de los
métodos implicitos mas extendido es el metodo de Euler implicito, el cual evalda la funcién
derivada en el paso temporal a calcular (o + At); tal y como recoge la Ecuacién (4.2.7).

T = [A/ : T+E’} — | T(to + At) = T(to) + At - [A’ : T+E’] (4.2.7)
— to+At — to+At
Por tanto,
[— At [A’} Tt + AF) = T(ty) + At - [E] 42.8
< — t(]+At> ( 0+ ) ( 0) + to+At ( )
) B

El método de Euler implicito es un método de primer orden, de manera que el error
de discretizacion es proporcional a At. Sin embargo el método de Crank-Nicolson, el cual
se encuentra a caballo entre el método de Euler explicito e implicito, conforma un método
implicito de segundo orden (error de discretizacion proporcional a At?). Su expresion se recoge
en la Ecuacion (4.2.9).

A T+F| +[a T+F|
= h = to+At

= o
2

3

. - At A - A -
T(to+At) = T(to) + 5 <[A -T+bLO +|a -T+bLU+At> (4.2.9)

Es decir,

(-4 [4),.,) oo =T+ 4 (7], < 7)., - [4°7),) w20

A b

En particular, en este proyecto Trabajo Final de Master se implementa el método de
Crank-Nicolson en la funcién solver.CrankNich, ya que los métodos implicitos permiten
emplear pasos temporales mds grandes que los métodos explicitos. De esta forma, la condicién
estacionaria puede alcanzarse en un menor ntmero de iteraciones. Pese a ello, si desea
capturarse correctamente la evolucién transitoria del caso de estudio, no deben tomarse
tamafios temporales excesivamente grandes. En este sentido, el paso temporal se define a
través de la funcién solver.dt_timeStep_EnergyEq, la cual permite asignar un valor constante
o funcién de la condiciéon de estabilidad del nimero difusivo “d”, anteriormente definido en la
Ecuacién (4.2.6).

4.2.4. Resolucion del sistema matricial lineal
Tal y como puede observarse en las Ecuaciones (4.2.8) y (4.2.10), los métodos implicitos
implican la inversion de la matriz A para la resolucién del sistema matricial lineal A - T =

b, 1o cual acarrea un coste muy elevado si el nimero de celdas no es reducido. Por ello,
suele recurrise a métodos iterativos, implementdndose en este proyecto el método GMRES
(Generalized Minimal Residual Method) a través de la funcién solver.solver_iterative_GMRES.
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4.2.5. Criterios de convergencia

Los criterios de convergencia determinan el final de la simulacién. Estos se implementan en
la funcién solver.stopCriteria y son los siguientes:

— Numero méaximo de iteraciones.
— Residuales.

Ademais, se establece un pardmetro de proteccion para detectar si la solucién ha divergido
y, en consecuencia, el campo de temperaturas se ha disparado.

4.2.6. Guardado de los datos de la simulacion

La funcién solver.saveData se encarga de almacenar la solucién del campo de
temperaturas de acuerdo con la frecuencia de muestreo definida como valor de entrada. Asi
mismo, la funcion solver.exportData permite exportar dichos datos en un fichero de texto
con extension .txt.

4.2.7. Aplicacion del algoritmo de resolucién

El algoritmo de resolucién implica la ejecucién secuencial de las funciones mencionadas
en los apartados previos. Por tanto, en primer lugar se calculan los flujos conductivos y las
contribuciones del término fuente, para posteriormente ensamblar el sistema matricial con
dependencia temporal. Tras ello, se determina el paso temporal y se aplica el integrador
temporal de Crank-Nicolson para obtener la nueva solucién del campo de temperaturas a
través de la resolucion iterativa del sistema matricial lineal mediante el método GMRES. Por
altimo, se verifican los criterios de convergencia y se guardan aquellos datos de interés para el
post-proceso. Estos pasos se agrupan en la funcién solver.solver_EnergyEq.

4.2.8. Post-proceso de la solucién
Para analizar la solucién se implementan las siguientes funciones de post-proceso:
— post.plot_mesh. Proporciona una imagen de la malla con sus celdas y centroides.

— post.plot_contourField. Calcula el contorno del campo de temperaturas.

4.3. Modelos de incendio

4.3.1. Modelo #0 - Conducciéon con fuente de calor constante

El modelo #0 resuelve el comportamiento térmico transitorio del material s6lido sometido
a los efectos de la conduccién y la aplicacién de una fuente de calor externa, cuyo valor
es constante e invariable a lo largo del tiempo. En este sentido, el término fuente 4, de la
Ecuacion de conservacién de la Energia Térmica (ver Ecuacién (4.1.1)) tinicamente cuenta
con la contribucién mencionada, cuya discretizaciéon espacial se lleva a cabo en la funcién
solver.q_ext. Dicha funcién se encarga de distribuir el calor externo aplicado de forma
uniforme entre las celdas que conforman el dominio computacional.

El flujo de trabajo de las funciones que conforman el modelo #0 se resume en la Figura 4.2,
mientras que su planteamiento se muestra de forma esquematica en la Figura 4.3. La validaciéon
de dicho modelo se lleva a cabo en la Seccién 5.2 “Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor
constante”.
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Figura 4.2: Modelos de incendio - Esquema de las funciones implementadas para el Modelo #0.

Calor externo, gy

Material sélido

Figura 4.3: Modelos de incendio - Esquema ilustrativo del dominio computacional y los flujos de calor

considerados para el Modelo #0.

4.3.2. Modelo #1 - Pirélisis

El modelo #1 resuelve el comportamiento térmico transitorio del material sélido sometido

a los efectos de la conduccién, la pirélisis y la aplicacién de una fuente de calor externa,
cuyo valor es constante e invariable a lo largo del tiempo. En este sentido, el término fuente
17;” de la Ecuacién de conservacion de la Energia Térmica (ver Ecuacién (4.1.1)), cuenta con la
contribucién de la fuente de calor externo y del sumidero representado por el calor invertido
en pirolizar la materia sélida. Debido a la presencia de las dos contribuciones mencionadas,
este modelo se estructura en dos partes o fases:

1. Calentamiento de la materia sélida. Durante esta etapa, el comportamiento térmico de

la materia estd gobernado por la Ecuacién de conservacién de la Energia Térmica. En
ella, se incluyen los términos transitorio, difusivo y fuente, donde este tltimo tinicamente
cuenta con la contribucién de la fuente de calor externa aplicada. La incégnita a resolver
bajo este régimen es la temperatura de la celda de la Ecuacién (4.3.1).

0-C,- % =V (k- V(T)) + oy — [T = incognita | (43.1)

. Pir6lisis. Una vez se alcanza la temperatura de pirdlisis, el comportamiento térmico
queda definido por la Ecuacién de la Pirélisis, de manera que el cambio de “fase” de
la materia sélida tiene lugar a temperatura constante y la incégnita a resolver es el flujo
de masa pirolizada de la Ecuacién (4.3.2).
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"

0="V"(k-V(T))+ Goxt — 1it, - AHy — | it

= incognita (4.3.2)

Por tanto, el modelo #1 se encarga de resolver dos problemas acoplados: calentamiento
segtn la Ecuacién de conservacion de la Energia Térmica y pirdlisis segtin la Ecuacién de la
Pir6lisis, donde la temperatura de la celda determina si debe resolver uno u otro. Por ello, el
cédigo anade y/o modifica las siguientes funciones con respecto al modelo base:

— solver.q_ext. Se encarga de la discretizacion espacial de la fuente de calor aplicada
uniformemente a todo el dominio.

— solver.q_ext_cell. Determina la discretizacién espacial de la fuente de calor aplicada
uniformemente a determinadas celdas del dominio.

— solver.EnergyEq. Ensambla el sistema asociado a la Ecuacién de conservacién de la
Ecuacién de la Energia Termica tras su discretizacién espacial (considerando los términos
fuente).

— solver.pyrolisis_status. Define el estado de la celda segtin la temperatura obtenida
en el ultimo paso de célculo, es decir, determina si la celda estd sometida a pirdlisis o no.

— solver.q_pyrolisis. Discretiza espacialmente la Ecuacién de la Pir6lisis, obteniendo la
matriz del sistema épyr.

— solver.PyrEq. Ensambla el sistema lineal de la Ecuacion de la Pirélisis segtin épyr . n_'ip =

bpyr-

— solver.assemble_systemEqs. Acopla los sistemas lineales de la Ecuacién de
conservacion de la Energia Térmica y de la Ecuacién de la Pirdlisis segtin el estado
de la celda (sujeta a calentamiento o pirdlisis). Ademads, afiade los términos cruzados
provenientes de los flujos conductivos. De esta manera, se obtiene el sistema matricial
lineal A - @ = b, donde @ es el vector de incégnitas (temperatura T; en las celdas que se
estan calentando y flujo de masa pirolizada i1y, en las celdas bajo pirdlisis).

— solver.solution_split. Esta funcién obtiene los vectores de temperatura T y masa
pirolizada 71, a partir del vector solucién @.

— solver.mass_budget. Actualiza la cantidad de materia sélida restante en cada celda por
pirolizar, asi como la cantidad de combustible ya pirolizado.

— solver.saveData. Se modifica dicha funcién para que también guarde la cantidad de
masa por pirolizar y ya pirolizada en todo el dominio.

— solver.exportData. Se modifica esta funcion para que también exporte el flujo de masa
pirolizado en la tGltima iteracién, asi como la evolucién temporal de la masa por pirolizar
y ya pirolizada en todo el dominio.

— solver.solver_EnergyEq. Se actualiza el algoritmo de resolucién para que tenga en
consideracion todas las funciones comentadas anteriormente.

El flujo de trabajo de las funciones que conforman el modelo #1 se resume en la Figura 4.4,
mientras que su planteamiento se muestra de forma esquematica en la Figura 4.5. La validaciéon
de dicho modelo se lleva a cabo en la Seccién 5.3 “Modelo #1 - Pirélisis”.
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Figura 4.4: Modelos de incendio - Esquema de las funciones implementadas para el Modelo #1.
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Figura 4.5: Modelos de incendio - Esquema ilustrativo del dominio computacional y los flujos de calor
considerados para el Modelo #1.

4.3.3. Modelo #2 - Pirdlisis y Emisividad

El modelo #2 resuelve el comportamiento térmico transitorio del material s6lido sometido
a los efectos de la conduccidn, la pirdlisis, la emisividad y la aplicacién de una fuente de
calor externa, cuyo valor es constante e invariable a lo largo del tiempo. En este sentido, el
término fuente q;” de la Ecuacion de conservacion de la Energia Térmica (ver Ecuacién (4.1.1))
cuenta con la contribucién de la fuente de calor externo y de los sumideros representados por el
calor invertido en pirolizar la materia sélida y el calor emitido por un material con emisividad
no nula. Siguiendo la estructura del “Modelo #1 - Pir6lisis”, este modelo diferencia de nuevo
dos partes o fases:

1. Calentamiento de la materia sélida. Durante esta etapa, el comportamiento térmico de
la materia estd gobernado por la Ecuacién de conservacién de la Energia Térmica. En
ella, se incluyen los términos transitorio, difusivo y fuente, donde este tltimo cuenta con
la contribucién de la fuente de calor externa aplicada y el sumidero representado por el
calor emitido por la materia s6lida a causa de su emisividad. La incégnita a resolver bajo
este régimen es la temperatura de la celda de la Ecuacion (4.3.3).
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T
0-Cp-—

= V- (k- V(T)) + o

n

~ Yemis

—|T = incégnita‘

(4.3.3)

2. Pirélisis. Una vez se alcanza la temperatura de pirdlisis, el comportamiento térmico
queda definido por la Ecuacién de la Pirélisis, de manera que el cambio de “fase” de
la materia sélida tiene lugar a temperatura constante y la incégnita a resolver es el flujo
de masa pirolizada de la Ecuacién (4.3.4).

0=

Vo (k- V(T)) + ext = Gomis — 11t - Ay —

m
my

= incOgnita

(4.3.4)

Por tanto, el modelo #2 se encarga de resolver dos problemas acoplados: calentamiento
segtn la Ecuacién de conservacion de la Energia Térmica y pirdlisis segtin la Ecuacién de la
Pir¢lisis, donde la temperatura de la celda determina si debe resolver uno u otro. Para ello, el
cédigo anade y/o modifica las siguientes funciones con respecto al “Modelo #1 - Pirdlisis”:

— solver.q_radFloor. Se encarga de la discretizacién espacial del calor emitido por el
material sélido a causa de su emisividad (i.e. radiacién al ambiente).

— solver.EnergyEq. Se modifica esta funcién para considerar la contribucién del calor

emitido por la radiacién superficial del material de estudio.

El flujo de trabajo de las funciones que conforman el modelo #2 se resume en la Figura 4.6,
mientras que su planteamiento se muestra de forma esquematica en la Figura 4.7. La validacién
de dicho modelo se lleva a cabo en la Seccién 5.4 “Modelo #2 - Pirélisis y Emisividad” .
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malla: L, H, nx, ny

=  Propiedades térmicas del
sélido: p, k, Cp, qexss
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miximas, residuales,
paso temporal,

N
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de datos...

l
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.mesh_generation
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—>
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.solver_EnergyEq
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.q_ext_cell
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.dt_timeStep_EnergyEq
.CrankNich
.pyrolisis_status
.q_pirolisis
.PyrEq
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.mass_budget
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Figura 4.6: Modelos de incendio - Esquema de las funciones implementadas para el Modelo #2.
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Figura 4.7: Modelos de incendio - Esquema ilustrativo del dominio computacional y los flujos de calor
considerados para el Modelo #2.

Cabe apuntar que el calor emitido por el material sélido, g,is, se calcula a partir de la ley
de radiacién de Stefan-Boltzman, cuya expresion se recoge en la Ecuacién (4.3.5) [33].

Jemis = € - 0 - A- (T4 - T;Lo) (4.3.5)
donde:

- € es la emisividad del material (0 < € < 1), pardmetro adimensional.

- 0 esla constante de Stefan-Boltzman, con valor de 5,67 - 1078 W/(m? - K*) seglin unidades
SI.

- A es el drea de material expuesta en m? segtin unidades SI.

- Ty T son la temperatura del sélido y del ambiente, respectivamente, en K segiin
unidades SI.

4.3.4. Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama

El modelo #3 resuelve el comportamiento térmico transitorio del material s6lido sometido
a los efectos de la conduccién, la pirélisis, la emisividad, la radiacién de una llama y la
aplicacién de una fuente de calor externa, cuyo valor es constante e invariable a lo largo del
tiempo. En este sentido, el término fuente g, de la Ecuacién de conservacién de la Energia
Térmica (ver Ecuacién (4.1.1)) cuenta con la contribucién de las fuentes de calor externo y calor
emitido por la radiacién de la llama, mientras que el calor invertido en pirolizar la materia
s6lida y el calor emitido por un material con emisividad no nula representan los sumideros.
Siguiendo la estructura del “Modelo #1 - Pirdlisis” y “Modelo #2 - Pir6lisis y Emisividad”,
este modelo diferencia de nuevo dos partes, si bien ya considera las cinco fases del incendio
introducidas en la Subseccién 2.2.2 “Seccién macroscépica”:

1. Calentamiento de la materia sélida. Durante esta etapa, el comportamiento térmico de
la materia estd gobernado por la Ecuacién de conservacién de la Energia Térmica. En
ella, se incluyen los términos transitorio, difusivo y fuente, donde este tltimo cuenta con
la contribucién de las fuentes de calor externo aplicado y radiacién proveniente de una
eventual llama, asi como el sumidero representado por el calor emitido por la materia
solida. La incégnita a resolver bajo este régimen es la temperatura de la celda de la
Ecuacién (4.3.6).

a7
Podt

0-Cp-— =V (k- V(T)) +bext — Gemis + a5 — | T = incognita | (4.3.6)
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2. Pirélisis. Una vez se alcanza la temperatura de pirdlisis, el comportamiento térmico
queda definido por la Ecuacién de la Pirélisis, de manera que el cambio de “fase” de
la materia s6lida tiene lugar a temperatura constante y la incégnita a resolver es el flujo
de masa pirolizada de la Ecuacién (4.3.7).

0=V (k- V(T)) + dext — Gonis — 11ty - AHy +df, s — | 1it, = incégnita (4.3.7)

El modelo #3 introduce las tres fases restantes del incendio, cuyo modelado se detalla a
continuacion, a través del calor absorbido por la materia sélida proveniente de la radiaciéon
emitida por la llama generada, q}l,r,abs ; contribucién introducida tanto en la Ecuacién (4.3.6)
como (4.3.7).

3. Ignicién. El gas pirolizado se mezcla rapidamente con el aire circundante, de forma que
el inicio de la combustién con llama es inmediatamente posterior a la pirdlisis de la
materia s6lida. En este sentido, el calor liberado por la llama, 4, se calcula mediante la
Ecuacién (2.2.8).

4. Propagacion de la llama. Una vez se ha generado la llama, parte del calor liberado por
el fuego se invierte en seguir pirolizando materia sélida “fresca”. Concretamente, en
este punto tinicamente se considera el calor emitido por la llama mediante radiacién,
4f,. €l cual se calcula de acuerdo con la Ecuacién (2.2.9). Esta potencia incide sobre las
superficies circundantes, estimdndose el flujo de calor incidente o irradiancia a partir del
modelo del origen puntual (en inglés, Point Source Model) [34]. De esta forma, la llama se
simplifica como un punto ubicado en el centro geométrico de la llama real, el cual irradia
calor segtin la Ecuacion (4.3.8).

N . q-f/r . SZTZ(Q)

qf,r,inc - 4.7 R2 (438)

donde:

- 0 es el dngulo entre el vector normal a la superficie objetivo y la linea de visién entre
el punto origen y objetivo, tal y como recoge la Figura 4.8.

- R esla distancia entre el punto origen y objetivo, obtenida como R = /L? + (H/2)?.

2N
\

|
.
12 /I w\r

Figura 4.8: Modelos de incendio - Esquema ilustrativo del modelo del origen puntual para el célculo
del flujo emitido mediante radiaciéon por una llama [34].
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Este flujo de calor incide sobre la superficie objetivo, la cual tnicamente absorbe una
fraccién de dicho calor. Segtn la ley de Kirchoff, la capacidad de absorcién de una
sustancia es igual a su emisividad (x = ¢€) [33], de manera que la Ecuacién (4.3.9)
determina la fraccién de calor incidente que es absorvida por la materia sdlida, ¢ aps-

"7f,r,ahs =€ Qf,r,inc =€ q},r,inc : Ainc (439)

donde Aj,. es la drea sobre la que incide el flujo de calor q';’m-n o

Por su parte, la altura de la llama real, H, se determina mediante la correlacién de
Heskestad [19], cuya expresion se recoge en la Ecuacion (4.3.10).

H
5 =37 Q*2/5—1,02 (4.3.10)

donde:

- Q* se calcula segtn la Ecuacién (4.3.11), siendo pe, C,g,00 y T la densidad, calor
especifico y temperatura del aire ambiente, expresados en kg/m?, J/(kgK) y K,
respectivamente; y g la aceleracion de la gravedad en m/s?.

_ Ui
_poo-Cp,oo-Too- /¢-D-D2

- D es el didmetro del drea de incendio en m segtn unidades SI, el cual se obtiene
como D = /4 Ajjgm,/ 70 para fuegos de extension no cilindrica.

Q*

(4.3.11)

Sobre los fundamentos matematicos del modelo del origen puntual, se estudian dos
variantes adicionales, las cuales incrementan gradualmente tanto el coste computacional
del cédigo como la precision del calculo de la irradiancia (ver Figura 4.9):

- Modelo del origen puntual con discretizacién en altura. La irradiancia de la llama
se calcula desde diversos puntos contenidos en la altura de la llama, obteniéndose
su valor medio para calcular el calor incidente sobre el material sélido.

- Modelo del origen puntual con discretizacién en altura y base. Ademads de
discretizar la llama en altura, se consideran diversos puntos contenidos en el plano
de la base de llama para cada cota, obteniéndose finalmente su valor medio.

a‘(
<4+“» 4 b
Ag.=axDb ® \ ¢
Calor por h = H/n, g, .
Age =axb radiacién, g, ay =a/N g Calor por
h =H/n, g4 ' by = b/ny .. 5 radiacién, qy,
= . RN Y
T —
N = N ir
Material sélido Material sélido

(@) (b)

Figura 4.9: Modelos de incendio - Esquemas ilustrativos del modelo de origen puntual con: (a)
Discretizacién en altura, y b) Discretizacién en altura y base.
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5. Desarrollo del fuego. A medida que se genera gas pirolizado, la extension del fuego
aumenta sin restricciones de oxidante, es decir, la combustién es libre (exceso de aire).

Para considerar el calor emitido por la llama mediante radiacién, el c6digo afiade y/o
modifica las siguientes funciones con respecto al “Modelo #2 - Pir6lisis y Emisividad”:

— mesh.mesh_generation_subgrid. Genera una malla 2" veces mds fina que la malla
inicial, la cual puede emplearse para discretizar una eventual llama sobre su base.

— solver.initial_temperature. Calcula la temperatura inicial del dominio.
— solver.initial_mass. Computa la masa inicial del dominio.

— solver.HRRCalculation. Obtiene la tasa de calor liberado por la apariciéon de una
eventual llama, la cual puede ser forzada (encendido provocado) o auto-encendida.

— solver.fireCalculation. Calcula las dimensiones de la llama y el calor de radiacién
emitido por la misma a la materia sélida circundante (flujo de calor incidente).

— solver.q_absFlame. Computa la porcion del flujo de calor incidente que es absorbida
por la materia sélida.

— solver.EnergyEq. Se modifica para incluir el calor absorbido por la materia sélida a
partir del flujo de calor incidente proveniente de la radiacién de la llama.

— solver.saveData. Se modifica para almacenar la evolucién temporal de nuevas variables
de interés (tasa de liberacion de calor, flujo de calor incidente, flujo de calor absorbido...).

— solver.exportData. Exporta a un fichero de texto las variables de interés.

— solver.solver_EnergyEq. Se actualiza el algoritmo de resolucién para incluir el calor
absorbido por la materia sélida que proviene de la radiacién emitida por la llama.

El flujo de trabajo de las funciones del modelo #3 se resume en la Figura 4.11, mientras que
su planteamiento se muestra de forma esquematica en la Figura 4.10. La validacién de dicho
modelo se lleva a cabo en la Secciéon 5.5 “Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiacion de la llama”.
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combustion Material sélido

Figura 4.10: Modelos de incendio - Esquema ilustrativo del dominio computacional y los flujos de calor
considerados para el Modelo #3.
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mesh.mesh_generation_subgrid
solver.initial_temperature
solver.initial_mass
solver.HRRCalculation
solver.fireCalculation
solver.q_absFlame
solver.EnergyEq
solver.saveData
solver.exportData
solver.solver_EnergyEq

Capitulo 4. Desarrollo del cédigo CFD

Va

INPUTS

Caracteristicas de la
malla: L, H, nx, ny
Caracteristica de la malla
subgrid para la llama: n
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sélido: p, k, Cp, qexs
AH,, va espesor, £
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llama:n, g, HRR,
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iteraciones maximas,
residuales, paso temporal,
frecuencia de guardado
de datos...

l

mallado.

.mesh_generation

.mesh_generation_

subgrid
.BCs
.mesh_properties

—>

solver.
.solver_EnergyEq
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.EnergyEq
.dt_timeStep_EnergyEq
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.assemble_systemEqs
.solver_iterative_. GMRES
.solution_Split
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.saveData
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post.

.plot_mesh
.plot_contourField

Figura 4.11: Modelos de incendio - Esquema de las funciones implementadas para el Modelo #3.

El cé6digo CFD desarrollado, de acuerdo con la normativa TFM UNIR, se publica
bajo la licencia GNU versiéon 3 en la plataforma GitHub. En concreto, el siguiente
enlace puede accederse para visualizar el cédigo CFD: https://github.com/sesanrie/
CFD-Code-for-Fire-Load-Calculations-2D.git
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Capitulo 5

Analisis de resultados y validacion del
codigo CFD

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos a partir de los diferentes modelos
CFD desarrollados, cuyos fundamentos matemdticos ya han sido presentados en el Capitulo 4
“Desarrollo del cédigo CFD”. Para ello, en primer lugar, se describen las propiedades fisicas a
caracterizar previamente acerca del material sélido de estudio. Posteriormente, se describen
las validaciones realizadas mediante los programas de simulacién Ansys Fluent® y FDS®.

5.1. Caracterizacion del material sélido

Como paso previo a la resolucién de su combustion, resulta esencial llevar a cabo la
caracterizacion de las propiedades del material sélido. A lo largo del presente Trabajo Final
de Master, se opta por el estudio de un polietileno de alta densidad (CoHy),, dado que es
la base de multitud de polimeros halogenados como el policloruro de vinilo (PVC). Dichos
materiales se obtienen reemplazando los atomos de hidrégeno por halégenos, tales como el
fluor F o el cloro Cl, los cuales acttian como inhibidores de llama mediante la produccién de una
elevada cantidad de material s6lido carbonizado. Por su parte, el polietileno de alta densidad
no produce carbonizado sélido, por lo que resulta ideal para el estudio de la combustién con
llama; propdsito del presente proyecto de investigacion. Sus propiedades se resumen en la
Tabla 5.1 [17] [35].

Polietileno de alta densidad (CoHy),,

Variable Valor Variable Valor
Densidad, p (kg/m?) 950 Conductividad térmica, k (W/(m-K)) | 0,425

Calor especifico, C, (J/(kg-K)) 2075 Temperatura de ignicién (K) 685
Energia combustién, AH. (MJ/kg) | 43,6 Energia vaporizacion, AH, (M]/kg) 2,05
Eficiencia combustion, 7 0,881 Energia quimica, AH,;, (MJ/kg) 384
Fraccién calor conveccion, x. 0,568 || Energia de conveccion, AHgono M]/kg) | 21,8
Fraccion calor radiacién, x, 0,432 Energia de radiacién, AH,,; (M]/kg) 16,6

Tabla 5.1: Caracterizaciéon del material sélido - Resumen de las propiedades fisicas del polietileno de
alta densidad (CyHy)y,-
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Capitulo 5. Anadlisis de resultados y validacién del cédigo CFD

5.2. Modelo #0 - Conduccion con fuente de calor constante

El modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante, encargado de resolver el
comportamiento térmico transitorio del material sélido sujeto a los fenémenos conductivos
y la aplicacion de una fuente de calor externa, se valida mediante las siguientes simulaciones
de Ansys Fluent®:

1. Conduccién pura en la direccién “X”, de forma que se valida la resolucién de los flujos
conductivos en tal direccién junto con la aplicacién de las condiciones de contorno de
tipo Dirichlet (i.e. temperatura constante).

2. Conduccién pura en la direcciéon “Y”, con tal de verificar el cdlculo de los flujos
conductivos en dicha direccién, asi como el uso de las condiciones de contorno de tipo
Dirichlet (i.e. temperatura constante).

3. Conduccién con fuente de calor, para validar la adicién de una fuente de calor constante.

En todas ellas, se configura un dominio bidimensional cuadrado igual a 2 x 2 m,
empleandose un mallado cartesiano uniforme caracterizado por el empleo de 20 celdas para
la discretizacion de cada direcciéon (20 x 20 = 400 celdas; misma malla en el cédigo CFD que
ANSYS Fluent®). En lo referente al material empleado, se definen la densidad, conductividad
térmica y calor especifico del polietileno de alta densidad, cuyas propiedades se recogen en la
Tabla 5.1. Por su lado, en la Figura 5.1 se muestran las condiciones de contorno aplicadas en
cada caso, mientras que el paso temporal empleado esigual a 400 s. Asi mismo, la convergencia
de la solucién se determina una vez la solucién alcanza el estado estacionario, monitorizdndose
para ello la evolucién temporal de la temperatura media en el dominio de célculo. Por dltimo,
se obtienen los contornos de temperatura de la solucién estacionaria, asi como el perfil de
temperaturas a lo largo de los planos medios del dominio (X=1m;Y =1m).

T,= 300K T,=300K T,=300 K
A A A
L | M e - | 3 o | ™ A
i 8 I g 8 I : 8 I
T S B 2 G0 Q=100 W @
& . S s L S r ., I
H ~ = = [ =~
v v v
T.= 300 K T,= 400K T,= 400 K
) L,=2m i ) L.=2m i ) L,=2m "

(@) (b) (©

Figura 5.1: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Esquemas ilustrativos de las
condiciones de contorno de: (a) Conduccién pura en la direccién “X”, (b) Conduccién pura en la
direccién “Y”, y (c) Conduccién con fuente de calor.

a) Conduccién pura en la direccién “X”.

En la Figura 5.2 se recogen las comparativas de la evoluciéon temporal de la temperatura
media en el dominio, asi como los perfiles de temperatura estacionarios para los planos medios
del dominio (X =1 m; Y = 1 m). Por su lado, en la Figura 5.3 se comparan los contornos
obtenidos para la solucién estacionaria.
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5.2. Modelo #0 - Conduccion con fuente de calor constante
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Figura 5.2: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Comparativas de conduccién pura
en la direccién “X”: (a) Evoluciéon temporal de la temperatura media, (b) Perfil de la temperatura
estacionaria en Y = 1 m, y (c) Perfil de la temperatura estacionaria en X = 1 m.
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Figura 5.3: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Comparativas de conduccién pura
en la direccién “X”: (a) Contorno de temperatura estacionaria del solver CFD, y (b) Contorno de
temperatura estacionaria en ANSYS Fluent®.

b) Conduccién pura en la direccién “Y”.
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Figura 5.4: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Comparativas de conduccién pura
en la direccién “Y”: (a) Evolucion temporal de la temperatura media, (b) Perfil de la temperatura
estacionaria en’ Y = 1 m, y (c) Perfil de la temperatura estacionaria en X =1 m.
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Capitulo 5. Anadlisis de resultados y validacién del cédigo CFD
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Figura 5.5: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Comparativas de conduccién pura
en la direccién “Y”: (a) Contorno de temperatura estacionaria del solver CFD, y (b) Contorno de
temperatura estacionaria en ANSYS Fluent®.

La Figura 5.4 recoge la evolucién temporal de la temperatura media en el dominio, asi como
los perfiles de temperatura estacionarios para los planos medios del dominio (X=1m; Y =1
m); mientras que la Figura 5.5 muestra los contornos de la solucién estacionaria.

¢) Conducciéon con fuente de calor.

La Figura 5.6 muestra la evolucién temporal de la temperatura media en el dominio, asi
como los perfiles de temperatura estacionarios para los planos medios del dominio (X =1 m;
Y =1 m). Ademas, en la Figura 5.7 se recogen los contornos de la solucién estacionaria.

Ya que los resultados obtenidos son practicamente idénticos para los 3 casos simulados,
el modelo #0 del solver CFD queda validado. Cabe apuntar que se prescinde del estudio de
convergencia de malla y de paso temporal, ya que el propésito de las simulaciones presentadas
reside en validar las discretizaciones espaciales empleadas, con independencia del tamafio de
malla y paso temporal. Asi mismo, notar que los tiempos difusivos para el material sélido
asignado son elevados (horas), por lo que el término conductivo podria considerarse como
despreciable en los siguientes modelos.
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Figura 5.6: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Comparativas de conduccion con
fuente de calor: (a) Evolucién temporal de la temperatura media, (b) Perfil de la temperatura
estacionaria en Y = 1 m, y (c) Perfil de la temperatura estacionaria en X =1 m.
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5.3. Modelo #1 - Pirdlisis
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Figura 5.7: Modelo #0 - Conduccién con fuente de calor constante - Comparativas de conduccién con
fuente de calor: (a) Contorno de temperatura estacionaria del solver CFD, y (b) Contorno de
temperatura estacionaria en ANSYS Fluent®.

5.3. Modelo #1 - Pirdlisis

El modelo #1 - Pirdlisis, encargado de resolver el comportamiento térmico transitorio del
material sélido sujeto a los fenémenos conductivos, la pirdlisis y la aplicacién de una fuente de
calor externa, se valida mediante dos simulaciones de FDS®. En ellas, se configura un dominio
bidimensional cuadrado igual a 2 x 2 m, empledndose un mallado cartesiano uniforme
caracterizado por el empleo de 20 celdas para la discretizacién de cada direccién (20 x 20 =
400 celdas; misma malla en el c6digo CFD que FDS®). En lo referente al material empleado, se
definen la densidad, conductividad térmica, calor especifico, temperatura de pirélisis y energia
de vaporizacién del polietileno de alta densidad, cuyas propiedades se recogen en la Tabla 5.1.
Ademas, el espesor de la placa es igual a 0,001 m (1 mm), por lo que la masa inicial de material
solido es igual a 3,8 kg. Por su lado, en la Figura 5.8 se muestran las condiciones de contorno
aplicadas en cada caso (paredes adiabaticas), asi como la posiciéon de la fuente de calor igual
a 2500 W/m?. El paso temporal empleado es igual a 1 s, mientras que el nimero de pasos
temporales se establece en 1000, ya que es tiempo suficiente para transicionar desde la fase de
calentamiento a la pirélisis del material sélido. Por tltimo, se analiza la evolucién temporal de
la temperatura media y el espesor promedio con objeto de validar el c6digo CFD desarrollado.
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Figura 5.8: Modelo #1 - Pirolisis - Esquema ilustrativo de las condiciones de contorno de: (a) Fuente de
calor uniforme, y (b) Fuente de calor en el centro del dominio.
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Capitulo 5. Anadlisis de resultados y validacién del cédigo CFD

a) Fuente de calor uniforme.

En la Figura 5.9 se recogen las comparativas de la evolucién temporal de la temperatura
media en el dominio, asi como la evolucién temporal de la masa sélida por pirolizar.
Atendiendo a los resultados, cabe apuntar que existe una ligera desviacién debida al inicio
de la pirolizacién en el software FDS®. Tal y como se aprecia en la Figura 5.9 (a), la pirdlisis se
establece a 406°C en lugar de alos 412°C del Modelo #1. Este hecho se debe a que la formulacién
de la pirolisis en FDS® ests gobernada por la curva definida en la Figura 2.2, de manera que
resulta necesario introducir un rango de pir6lisis. En este caso, dicho rango se ha definido como
412 + 10 °C con el propésito de lograr la ventana de pirdlisis mas estrecha posible dentro de los
limites de estabilidad y convergencia numérica del programa. De todas formas, esta desviacién
introduce un error minimo en la pirolizacién de la masa, resumida en la Figura 5.9 (b).
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Figura 5.9: Modelo #1 - Pirdlisis - Comparativas para fuente de calor uniforme de: (a) Evolucién
temporal de la temperatura media, y (b) Evolucién temporal de la masa sélida por pirolizar.

b) Fuente de calor en el centro del dominio.

En la Figura 5.10 se recogen las comparativas de la evolucién temporal de la temperatura
media en el dominio, asi como la evolucion temporal de la masa sélida por pirolizar.
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Figura 5.10: Modelo #1 - Pir6lisis - Comparativas para fuente de calor en el centro del dominio de: (a)
Evolucién temporal de la temperatura media, y (b) Evolucién temporal de la masa sélida por pirolizar.
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5.4. Modelo #2 - Pir6lisis y Emisividad

Segun la Figura 5.10, de nuevo se observa una ligera desviacién debida al modelado de
la pirdlisis en cada resolvedor (solver CFD o FDS®); tal y como se ha comentado en el caso
del Modelo #1 “a) Fuente de calor uniforme”. Ademads, en la Figura 5.10 (a) puede apreciarse
que los flujos conductivos en el interior del material provocan el aumento de la temperatura
media del dominio aunque la zona central del dominio (donde se ubica la fuente de calor)
esté siendo pirolizada a temperatura constante. Sin embargo, FDS® desprecia la conduccién
en el plano del material, de manera que la temperatura permanece constante una vez la fase de
pirdlisis se inicia en la zona central. Pese a ello, cabe apuntar que el incremento de temperatura
en el dominio es practicamente nulo, por lo que la hipétesis de trabajo de FDS ® no induce
desviaciones importantes en los resultados para los tiempos de célculo considerados (cortos en
comparacién con los tiempos caracteristicos de un material con baja conductividad, como es el
caso del polietileno de alta densidad (C,Ha),). Por todo ello, el modelo #1 queda validado.

5.4. Modelo #2 - Pirélisis y Emisividad

El modelo #2 - Pirélisis y Emisividad, encargado de resolver el comportamiento térmico
transitorio del material s6lido sujeto a los fenémenos conductivos, la pirdlisis, el calor de
radiacién debido a la emisividad de la superficie y la aplicaciéon de una fuente de calor
externa, se valida mediante dos simulaciones de FDS®. En ellas, se configura un dominio
bidimensional cuadrado igual a 2 x 2 m, empledndose un mallado cartesiano uniforme
caracterizado por el empleo de 20 celdas para la discretizaciéon de cada direccién (20 x 20 =
400 celdas; misma malla en el c6digo CFD que FDS®). En lo referente al material empleado, se
definen la densidad, conductividad térmica, calor especifico, temperatura de pirélisis y energia
de vaporizacién del polietileno de alta densidad, cuyas propiedades se recogen en la Tabla 5.1.
Por cuanto respecta a la emisividad, se asigna un valor igual a € = 0,9, al tratarse de un valor
habitual para plasticos y espumas. Ademas, el espesor de la placa es igual a 0,001 m (1 mm),
por lo que la masa inicial de material sélido es igual a 3,8 kg. Por su lado, en la Figura 5.11 se
muestran las condiciones de contorno aplicadas en cada caso (paredes adiabaticas), asi como
la posicién de la fuente de calor igual a 12500 W/m?3. El paso temporal empleado es iguala 1s,
mientras que el niimero de pasos temporales se establece en 1000, ya que es tiempo suficiente
para transicionar desde la fase de calentamiento a la fase de pirdlisis del material sélido. Por
altimo, se analiza la evoluciéon temporal de la temperatura media y el espesor promedio con
objeto de validar el cédigo CFD.
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Figura 5.11: Modelo #2 - Pirdlisis y Emisividad - Esquema ilustrativo de las condiciones de contorno
de: (a) Fuente de calor uniforme, y (b) Fuente de calor en el centro del dominio.
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Capitulo 5. Anadlisis de resultados y validacién del cédigo CFD

a) Fuente de calor uniforme.

En la Figura 5.12 se recogen las comparativas de la evolucién temporal de la temperatura
media en el dominio, asi como la evolucién temporal de la masa sélida por pirolizar.
Atendiendo a los resultados, la Figura 5.12 (a) muestra que la fase de calentamiento del material
se ha capturado perfectamente, si bien se obtiene una desviacién cercana a los 15-20°C en la
temperatura de pir6lisis (392°C-396°C en FDS®, frente a los 412°C del solver CFD). Este hecho
se traslada en una diferencia notable en las curvas de masa sélida por pirolizar, mostradas en
la Figura 5.12 (b), dado que las pérdidas de calor por emisividad se escalan con la temperatura
del material a la cuarta potencia. Por ello, la velocidad de pirdlisis es mayor en FDS®, al
presentar una temperatura de pirdlisis menor. Como se ha comentado previamente en la
seccién Seccién 5.3 “Modelo #1 - Pirdlisis”, la formulacién de la pirdlisis en FDS® est4 gobernada
por la curva definida en la Figura 2.2, de manera que resulta necesario introducir un rango
de pir6lisis, estableciéndose la temperatura de pirélisis segtin la estabilidad y convergencia
numérica del programa.
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Figura 5.12: Modelo #2 - Pir6lisis y Emisividad - Comparativas para fuente de calor uniforme de: (a)
Evolucién temporal de la temperatura media, y (b) Evolucién temporal de la masa sélida por pirolizar.

b) Fuente de calor en el centro del dominio.

En la Figura 5.13 se recogen las comparativas de la evolucién temporal de la temperatura
media en el dominio, asi como la evolucién temporal de la masa sélida por pirolizar.
Atendiendo a los resultados de la Figura 5.13, de nuevo se observa una ligera desviacién en la
temperatura de pirélisis debida al modelado de cada resolvedor (solver CFD o FDS®); si bien
la fase de calentamiento se ha capturado perfectamente. Esta desviacién se traduce en una

diferencia mayor en la curva de la masa sélida por pirolizar, tal y como se refleja en la Figura
5.13 (b).

Por tanto, tras analizar tanto la fase de calentamiento como la fase de pirdlisis, el modelo
#2 queda validado, ya que el calentamiento del material se captura perfectamente. Por otro
lado, la fase de pirdlisis no se replica con respecto del programa FDS® por la diferencia en la
definiciéon de su modelado, punto a considerar para consiguientes andlisis por la desviacién
notable que acarrea en la velocidad de pir6lisis de la masa sélida.

44



5.5. Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacion de la llama

36 T T T T 3.8 T
Solver CFD
sar Solver CFD | — DS
—FDS o 3.78
— 23
O 32 E
= e
<30 8 L
g N 3.76
9] S
E gt =
< -
s o
=) [=X
Zo6! =374
g =
£ 241 @
A B 3.72
©
22 >
20 | | | | 3.7 | | | |
0 200 400 600 800 1000 0 200 400 600 800 1000
Tiempo, t [s] Tiempo, t [s]

(a) (b)

Figura 5.13: Modelo #2 - Pir6lisis y Emisividad - Comparativas para fuente de calor en el centro del
dominio de: (a) Evolucion temporal de la temperatura media, y (b) Evolucién temporal de la masa
sélida por pirolizar.

Por ultimo, antes de proceder a la validaciéon del Modelo #3, se lleva a cabo un andlisis de
6rdenes de magnitud para los términos considerados en la Ecuacién de Pirélisis del Modelo
#2. Asi se evalua la relevancia relativa del término asociado a la emisividad de la materia
s6lida y el error asociado a la diferencia en el modelado de la temperatura de pir6lisis.

Partiendo de la Ecuacion (4.3.4), cabe despreciar el término de los flujos conductivos tras las
conclusiones alcanzadas en la Seccién 5.3 “Modelo #1 - Pirdlisis”, ya que los flujos conductivos
son mucho maés lentos en comparacién al calentamiento del material a causa de la fuente
externa de calor g.y¢. De esta manera, la masa pirolizada depende del balance entre la fuente de
calor externa y las pérdidas debidas a la emisividad del material, siendo estas tltimas funcién
de la temperatura de pirdlisis (Tyirrps ¥ Tpir,cep)- A continuacién, en la Ecuacién (5.4.1) se
calcula el valor de cada contribucién segtin el solver empleado, de manera que se aprecia
una desviacion de 4kW (10 %, aproximadamente) en el calor emitido por el material sélido
mediante radiacién al ambiente.

Goxt = Gy - A - £ = 12500 - 22 - 0,001 = 50kW

Gemis,crp = € -0+ A+ (T cpp — To) = 0,9-5,67-107° - 2% - (685* — 293%) = 43,4kW  (5.4.1)

Gemis,rps = €+ 0+ A+ (Tyyy pps — Tas) = 095,67 -107% - 22 (669" — 293%) = 39,4kW

5.5. Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama

El modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiacién de la llama, encargado de resolver el
comportamiento térmico transitorio del material s6lido sujeto a los fendmenos conductivos, la
pir6lisis, el calor de radiacién debido a la emisividad de la superficie, la radiacién de una llama
y la aplicacién de una fuente de calor externa, se valida mediante una simulacién de FDS®. En
concreto, la validacion se centra en verificar el modelado de la radiacién de la llama, motivo
por el cual se configura un dominio tridimensional paralelepipédico con dimensiones 2 x 2 x
4 m, con una llama existente desde el inicio de la simulacion. Dicha llama, ubicada en el centro
del dominio de célculo, emite 4 = 200 kW; tal y como se recoge en la Figura 5.14. Cabe apuntar
que en dicha zona central no se resuelve el campo de temperaturas ni la cantidad de masa
pirolizada, dado que la llama se impone directamente (es decir, no existe espesor de material).
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Figura 5.14: Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Esquema ilustrativo de las
condiciones de contorno.

En lo referente al material empleado, se definen la densidad, conductividad térmica, calor
especifico, temperatura de pirdlisis, energia de vaporizaciéon, energia quimica, fracciéon de
calor de radiacién y energia de radiacién del polietileno de alta densidad, cuyas propiedades
se recogen en la Tabla 5.1. Por cuanto respecta a la emisividad, se asigna un valor igual a
e = 0,9, al tratarse de un valor habitual para plésticos y espumas. Ademds, el espesor de
la placa esigual a 0,001 m (1 mm), por lo que la masa inicial de material s6lido es igual a 3,65 kg.

Dado que el cédigo CFD del Modelo #3 incluye tres enfoques posibles para el célculo
del flujo de calor emitido mediante radiacién por la llama (ver Subseccion 4.3.4 “Modelo #3 -
Pirélisis, Emisividad y Radiacién de la llama”), dicha validacion se divide en dos partes:

1. Estudio de independencia de malla. En el modelo de FDS® se estudian diferentes
tamafios de celda para el dominio de calculo con objeto de converger el calor incidente
sobre la materia s6lida (4, inc) durante la fase de calentamiento del material. Asi mismo,
se compara la evolucién de la temperatura media del dominio fuera de la llama y el
instante de inicio de la pirélisis de materia sélida.

2. Estudio de independencia de discretizacién de llama. Con la malla obtenida, se procede
a analizar cada una de las variantes del “modelo de origen puntual” empleados para
calcular la radiacién de la llama en el cédigo CFD del Modelo #3. Para ello, se estudia
la convergencia del calor incidente sobre la materia sélida (4¢,,n.) en funcion de
la discretizaciéon de la llama, comparandose los resultados obtenidos con respecto a
la simulacién convergida en FDS® para asi determinar el error en cada uno de los
modelados. Por dltimo, se analiza la evolucién temporal de la temperatura media del
dominio fuera de la llama y el instante de inicio de la pirdlisis de materia sélida.

5.5.1. Estudio de independencia de malla

Como se ha introducido anteriormente, dicho andlisis se lleva a cabo en el modelo
tridimensional de FDS®. Para ello, se estudian los siguientes mallados Cartesianos ctibicos:

1. 10 x 10 x 20 celdas, con 2000 celdas de dimensiones iguales a 0,2 x 0,2 x 0,2 m.

2. 20 x 20 x 40 celdas, con 16000 celdas de dimensiones iguales a 0,1 x 0,1 x 0,1 m.

3. 40 x 40 x 80 celdas, con 128000 celdas de dimensiones iguales a 0,05 x 0,05 x 0,05 m.

4. 80 x 80 x 160 celdas, con 1024000 celdas de dimensiones iguales a 0,025 x 0,025 x 0,025 m.

46



5.5. Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacion de la llama

Ademas, para estos casos el paso temporal empleado es de 0,05 s para garantizar la
convergencia del cdlculo, mientras que el tiempo de la simulacién es de 200 s; periodo
suficiente para observar el calentamiento, pirélisis y combustién de la materia sélida
circundante a la llama, si bien el estudio se centra en la fase de calentamiento para evaluar
la misma llama en todos los casos (que serd replicada en el Modelo #3 del cédigo CFD). A
continuacion, se presentan los resultados obtenidos.

a) Calor incidente.

En primer lugar, se analiza el calor incidente sobre el material s6lido durante la fase
inicial de calentamiento. Cabe recordar que dicho flujo de calor proviene de la radiacién
emitida por la llama ubicada en el centro del dominio de célculo. En este sentido, la Figura 5.15
recoge la evolucién temporal del calor incidente en la zona exterior a la llama, la zona interior
de la llama y la suma de ambas. En concreto, se estudia hasta el instante igual a 20 s, el cual es
previo al inicio de la pirdlisis del material sélido circundante a la llama.
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Figura 5.15: Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio de independencia de
malla para: (a) Calor incidente en el exterior de la llama, (b) Calor incidente en el interior de la llama, y
(c) Calor incidente en todo el suelo del dominio.

Atendiendo a los resultados obtenidos en la Figura 5.15, se observa una fase inicial en la que
la llama se establece (aproximadamente entre el instante 0 s y 3 s), alcanzédndose posteriormente
un valor estacionario de calor incidente. Sin embargo, a causa de las oscilaciones naturales de
la llama, los resultados de las mallas mads finas presentan fluctuaciones, motivo por el cual se
analizan los valores medios y desviaciones estdndar para el intervalo temporal entre 5 y 20 s
en las Tablas 5.2, 5.3 y 5.4.

Calor incidente en el exterior de la llama, gy, iuc,out
Pardmetro 10x10x20 | 20x20x40 | 40x40x80 | 80x80x160
Valor medio [kW] 20,58 21,71 20,93 20,48
Desviacion estandar [kW] 0,05 0,56 1,15 1,45
Error [ %] 0,5 6,0 2,2 -

Tabla 5.2: Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiaciéon de la llama - Estudio de independencia de
malla para calor incidente en el exterior de la llama.
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Calor incidente en el interior de la llama, ¢ 1 inc,in
Pardmetro 10x10x20 | 20x20x40 | 40x40x80 | 80x80x160
Valor medio [kW] 11,15 13,50 13,64 13,41
Desviacion estandar [kW] 0,05 0,43 0,47 0,60
Error [ %] 16,9 0,6 1,7 -

Tabla 5.3: Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiaciéon de la llama - Estudio de independencia de

malla para calor incidente en el interior de la llama.

Calor incidente en todo el suelo, ¢ inc ot
Pardmetro 10x10x20 | 20x20x40 | 40x40x80 | 80x80x160
Valor medio [kW] 31,73 35,22 34,57 33,89
Desviacion estandar [kW] 0,08 0,96 1,51 1,53
Error [ %] 6,4 3,9 2,0 -

Tabla 5.4: Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiaciéon de la llama - Estudio de independencia de
malla para calor incidente en todo el suelo.

b) Temperatura media e instante de inicio de pirélisis.

Ademas de analizar el calor incidente sobre el suelo en el interior y exterior de la llama, se
estudia la evolucién temporal de la temperatura media del dominio en el exterior de la llama,
asi como la masa sélida existente, tal y como se refleja graficamente en la Figura 5.16. Los
resultados muestran diferencias pequefias para la temperatura media del dominio, mientras
que existen desviaciones mayores en el instante de inicio de la pir6lisis de la materia sélida.
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Figura 5.16: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio de independencia de
malla para: (a) Temperatura media en el exterior de la llama, y (b) Masa sélida en el exterior de la llama.

Con tal de profundizar en este andlisis, los datos concretos de la temperatura del dominio
a los 20 s y el instante de inicio de la pir6lisis se comparan en la Tabla 5.5.
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Pardmetro 10x10x20 | 20x20x40 | 40x40x80 | 80x80x160
Temperatura @ 20 s [°C] 65,0 66,7 64,9 64,6
Error [ %] 1,3 52 1,1 -
Inicio Pirdlisis [s] 56,4 35,2 30,2 29,4
Error [ %] 95,8 22,2 4,9 -

Tabla 5.5: Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiaciéon de la llama - Estudio de independencia de
malla para temperatura media e instante de inicio de la pir6lisis.

Atendiendo a todos los resultados expuestos, la malla de 40 x 40 x 80 celdas se considera
como independiente, dado que ninguno de los pardmetros estudiados exhibe una desviacién
mayor al 3 % con respecto a la malla més fina (80 x 80 x 160 celdas).

5.5.2. Estudio de independencia de discretizacién de llama

A partir de los resultados obtenidos en la subseccién anterior, el estudio de independencia
de discretizacién de llama para el Modelo #3 del c6digo CFD se lleva a cabo para una malla
bidimensional de 40 x 40 celdas. En lo que respecta al paso temporal, se fija en 1 s, mientras
que el tiempo total de la simulacién es de 200 s. Cabe apuntar que el c6digo CFD desarrollado
permite emplear pasos temporales mas grandes sin perder estabilidad en el calculo, de ahi que
se opte por una discretizacion temporal 20 veces mayor a la empleada en FDS®.

A continuacién, se presentan los resultados obtenidos para cada variante del modelado de
la llama, los cuales se comparan con respecto a los valores proporcionados por la simulacién de
FDS®. Para ello, se estudian los perfiles de calor incidente en la zona exterior de la llama, asi
como la evolucién de la temperatura media del dominio y el instante de inicio de la pirélisis.

a) Modelo del origen puntual.

En primer lugar, se analiza el calor incidente sobre el material sélido durante su fase de
calentamiento, periodo en el cual el flujo de calor proviene de la radiacién emitida por la llama
ubicada en el centro del dominio de calculo. De esta manera, la Figura 5.17 recoge el perfil del
calor incidente en la zona exterior a la llama para Y = 0,975m, Y = 0,775 m, e Y = 0,275 m. En
concreto, se estudian los valores promediados desde el instante 5 s (estabilizacién de la llama
en FDS® hasta el instante igual a 20 s (anterior al inicio de la pirdlisis).
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Figura 5.17: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio del calor incidente para
el “modelo del origen puntual” en: (a) Y =0,975m, (b) Y =0,775m, y (c) Y = 0,275 m.
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En la Figura 5.17 se aprecian desviaciones importantes para las localizaciones mas cercanas
al frente de la llama, especialmente para los valores maximos de la coordenada X para los
perfilesen Y =0,975me Y = 0,775 m, donde el Modelo #3 (a) subestima notablemente el calor
incidente con respecto a FDS®. Por otro lado, el comportamiento del calor incidente se captura
mejor a medida que la zona de estudio se aleja de la llama, tal y como se puede observar
para el perfil en Y = 0,275 m. Ademés, estas diferencias entre el “modelo del origen puntual”
y la simulacién de FDS® se resumen de forma gréfica en la Figura 5.18, donde se calcula el
ratio del calor incidente proporcionado por FDS® y el Modelo #3 (a) del cédigo CFD (ratio =
qf,r,inc,kDS/ 4f,r,inc,cED)- En lineas generales, para posiciones X < 0,5 m, el ratio oscila entre 0,8 y
1,1 para las tres localizaciones analizadas, si bien el ratio se dispara hasta valores superiores a
3 a medida que el punto objetivo se acerca a la regién de la llama.
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Coordenada X, x [m]

Figura 5.18: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Ratio del calor incidente para el
“modelo del origen puntual”.

Ademas, para evaluar desde una perspectiva global la irradiancia de la llama, en la Tabla
5.6 se recogen parametros integrales del calor incidente, los cuales se comparan con respecto a
la simulacién de FDS®. En este sentido, también se muestra la temperatura media del dominio
alos 20 s, asi como el instante de inicio de la pirdlisis.

Parametro Modelo #3 (a) | FDS® || Error [ %]
G rincout [KW] 18,14 20,93 13,3
qfr,inc,in [kKW] 2,07 13,64 84,8
£,y inc ot [KW] 20,21 34,57 41,5
Temperatura @ 20 s [°C] 63,8 64,9 24
Inicio Pirdlisis [s] X 30,2 -

Tabla 5.6: Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Andlisis de los pardmetros
globales para el “modelo del origen puntual”.

Atendiendo a los resultados de la Tabla 5.6, tanto el calor en la zona exterior del dominio
como su temperatura media se capturan con buena precisiéon. Sin embargo, las desviaciones
vistas anteriormente para el calor incidente en la cercania del frente de la llama impiden que se
inicie la pirdlisis del material circundante. En esta linea, el calor incidente en la zona interior a
la llama es notablemente inferior al proporcionado por la simulacién de FDS®, 1o cual a su vez
provoca una desviacion cercana al 40 % para el calor incidente total.
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b) Modelo del origen puntual con discretizacién en altura.

El “modelo del origen puntual con discretizacién en altura” exige, en primer lugar, un
estudio de independencia del nimero de puntos (1 ;.) a emplear en la discretizacion
vertical de la llama. Para ello, se evaltan los calores incidentes sobre el dominio de cédlculo
de forma integral en la Tabla 5.7, cuyos resultados establecen que 7, ¢, = 32 ofrece errores

relativos menores al 2 % tanto para la irradiancia interna y externa de la llama como total.

Parametro Ny fire =2 | Ny fire =4 | Ny fire =8 | Ny pire = 16 | Ny fire = 32 | 1y fire = 64
qf,r,incout [KW] 18,01 16,72 16,16 16,04 16,01 16,00
Error [ %] 12,56 4,50 1,00 0,25 0,06 -
qf,rincin [KW] 3,90 5,54 6,18 6,29 6,13 6,01
Error [ %] 35,1 7,82 2,82 4,66 2,00 -
G rinc ot [KW] 21,91 22,26 22,34 22,33 22,14 22,01
Error [ %] 0,45 1,10 1,50 1,45 0,59 -

Tabla 5.7: Modelo #3 - Pirélisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio de independencia de
discretizacién de llama para “modelo de origen puntual con discretizacién en altura”.

Una vez se ha determinado, el nimero de puntos a emplear en la discretizacién de la llama
enaltura (1, fje = 32), en la Figura 5.19 se procede a analizar el calor incidente sobre el material
s6lido durante su fase de calentamiento para los valores promedio entre 5 y 20 s en la zona
exterior de la llama para las localizaciones Y = 0,975m, Y =0,775m, e Y = 0,275 m.
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Figura 5.19: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio del calor incidente para
el “modelo del origen puntual con discretizacién en altura” (1, ¢, = 32) en: () Y = 0,975 m, (b) Y =
0,775m,y (c) Y =0,275 m.

En la Figura 5.19 se observan de nuevo diferencias importantes para las localizaciones mas
cercanas al frente de la llama, si bien el “modelo del origen puntual con discretizacion en
altura” si es capaz de seguir levemente la tendencia exponencial que se produce en la cercania
de la llama en contraposicién a lo obtenido con el Modelo #3 (a) que emplea el “modelo del
origen puntual” para el cdlculo de la radiacién emitida por la llama. Pese a esto, se siguen
subestimando los valores pico del calor incidente. Por otro lado, la tendencia para Y = 0,275
m se captura de forma casi idéntica, al igual que sucede para los puntos mas alejados de la
llamaenY = 0,975 m e Y = 0,775 m. Estas diferencias entre el “modelo del origen puntual con
discretizacién en altura” y la simulacién de FDS® se resumen de forma gréfica en la Figura
5.20, con ratios practicamente siempre inferiores a 2 y valores medios entre 1y 1,25.
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Figura 5.20: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Ratio del calor incidente para el
“modelo del origen puntual con discretizacion en altura” (1, fire = 32).

Ademais, en la Tabla 5.8 se comparan los parametros integrales del calor incidente con
respecto a la simulacién de FDS®. En este sentido, también se muestra la temperatura media
del dominio a los 20 s, asi como el instante de inicio de la pirélisis.

Pardmetro Modelo #3 (b) | FDS® || Error [ %]
qf,r,incout [KW] 16,01 20,93 23,5
qf,rincin [KW] 6,13 13,64 55,1
qfrinctot [KW] 22,14 34,57 36,0
Temperatura @ 20 s [°C] 58,7 64,9 13,9
Inicio Pirdlisis [s] 64,0 30,2 111,9

Tabla 5.8: Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Analisis de los pardmetros
globales para el “modelo del origen puntual con discretizacién en altura” (11, ¢y, = 32).

Segtin la Tabla 5.8, tanto el calor en la zona exterior del dominio como su temperatura media
se capturan con una precisién aceptable, si bien empeora con respecto al Modelo #3 (a) “modelo
del origen puntual”. Sin embargo, en este caso el material circundante a la llama si es capaz de
pirolizar, aunque esta fase se alcanza con un desfase temporal superior al 100 %. Por altimo, el
error del calor incidente en la zona interior de la llama se ha reducido considerablemente, de
manera que el error del calor incidente total también ha disminuido.

¢) Modelo del origen puntual con discretizacién en altura y base.

El “modelo del origen puntual con discretizacion en altura y base” exige, en primer
lugar, un estudio de independencia del ntimero de puntos (1, fir, 1, fire) a emplear en la
discretizacion de la llama en su base para una discretizacién en altura n, s, = 32. Para ello,
se evaldan los calores incidentes sobre el dominio de calculo de forma integral en la Tabla 5.9,
cuyos resultados establecen que 1y fir, = 1y fire = 256 ofrece errores relativos menores al 1%
tanto para la irradiancia interna y externa de la llama como total.

Una vez se ha determinado, el nimero de puntos a emplear en la discretizacién de la llama
en su base (1y,fire = 1y, fire = 256), en la Figura 5.21 se procede a analizar el calor incidente sobre
el material sélido durante su fase de calentamiento para los valores promedio entre 5y 20 s en
la zona exterior de la llama para las localizaciones Y = 0,975m, Y = 0,775 m, e Y = 0,275 m.
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Parametro Ny, fire = 4| ny Fire = 16 | ny, Fire = 64 | ny fire = 256 | ny, Fire = 1024
qf,rincout [kW] 16,61 16,83 16,91 16,93 16,94
Error [ %] 1,95 0,65 0,18 0,06 -
qf,rincin [KW] 5,42 517 5,83 5,28 5,29
Error [ %] 2,45 2,26 10,2 0,19 -
qfrinctot [KW] 22,03 22,00 22,74 22,21 22,23
Error [ %] 0,90 1,03 2,29 0,09 -

Tabla 5.9: Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio de independencia de
discretizacién de llama para “modelo de origen puntual con discretizacién en altura y base”.
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Figura 5.21: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Estudio del calor incidente para
el “modelo del origen puntual con discretizacion en altura y base” (1, fir = ny, fire = 64) en: (a) Y = 0,975
m,(b) Y=0,775m,y (c) Y =0,275 m.

En la Figura 5.21 se observan de nuevo diferencias importantes para las localizaciones mas
cercanas al frente de la llama, si bien el “modelo del origen puntual con discretizacién en altura
y base” es capaz de seguir levemente la tendencia exponencial que se produce en la cercania
de la llama. Asi mismo, en la zona inmediatamente adyacente a la llama se consigue una ligera
mejora con respecto al Modelo #3 (b). Pese a todo, se siguen subestimando los valores pico del
calor incidente. Por otro lado, la tendencia para Y = 0,275 m se captura de forma casi idéntica,
al igual que sucede para los puntos mas alejados de la llama en Y = 0,975 me Y = 0,775 m.
Estas diferencias entre el “modelo del origen puntual con discretizacién en altura y base”
y la simulacién de FDS® se resumen de forma gréfica en la Figura 5.22, con ratios siempre
inferiores a 1,8 y valores medios entre 0,95y 1,15.

Ademais, en la Tabla 5.10 se comparan los pardmetros integrales del calor incidente
con respecto a la simulacién de FDS®. En este sentido, también se muestra la temperatura
media del dominio a los 20 s, asi como el instante de inicio de la pirélisis. Atendiendo a
estos resultados, la precision ha aumentado ligeramente con respecto del “Modelo #3 (b)”,
capturdndose con mayor fidelidad el calor incidente sobre el dominio de calculo externo a la
llama, asi como su temperatura media e instante de inicio de la pir6lisis. Pese a ello, los errores
relativos de algunos pardmetros siguen siendo notables, como sucede con el instante de inicio
de pirdlisis, calor incidente en la zona de la llama y, en consecuencia, el calor incidente en todo
el dominio.
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Figura 5.22: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Ratio del calor incidente para el
“modelo del origen puntual con discretizacién en altura y base” (1 fire = 1y, fire = 256).

Pardmetro Modelo #3 (c) | FDS® || Error [ %]
£ rincout [KW] 16,93 20,93 19,1
qfrincin [KW] 5,28 13,64 61,3
qfr,inc ot [KW] 22,21 34,57 35,8
Temperatura @ 20 s [°C] 59,0 64,9 9,1
Inicio Pirdlisis [s] 54,0 30,2 78,8

Tabla 5.10: Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Andlisis de los pardmetros
globales para el “modelo del origen puntual con discretizacion en altura y base” (ny, fire = 1y, fire = 256).

5.5.3. Comparativa de los submodelos de llama

Tras analizar los tres submodelos de llama, en la Tabla 5.11 se recoge una comparativa de
las variables de interés, asi como de los tiempos de calculo de cada submodelo con respecto
de la simulacién de FDS®. En ella, puede apreciarse que el tiempo de célculo del “Modelo #3
(c)” es incluso superior al del programa de simulacién FDS®, de manera que la leve ventaja
de precision con respecto al “Modelo #3 (b)” no justifica su elevado coste computacional. Cabe
apuntar que las simulaciones se lanzan en un ordenador con procesador i7-6700HQ 2,6 GHz
con 4 nucleos (8 procesadores 16gicos) y 16 GB de memoria RAM.

Parametro Modelo #3 (a) | Modelo #3 (b) | Modelo #3 (c) || FDS®

a5 rincout [kKW] 18,14 16,01 16,93 20,93

qfr,incin [KW] 2,07 6,13 5,28 13,64

qf rinctot [KW] 20,21 22,14 22,21 34,57
Temperatura @ 20 s [°C] 63,8 58,7 59,0 64,9
Inicio Pirdlisis [s] X 64,0 54,00 30,2
Tiempo Calculo [h] 0,04 0,17 13,3 8,9

Tabla 5.11: Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Comparativa entre los
submodelos de llama.
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5.5. Modelo #3 - Pirdlisis, Emisividad y Radiacion de la llama

Por ualtimo, para cerrar este capitulo, se recogen algunos contornos proporcionados por la
simulacién de FDS®, los cuales se extraen a través del programa de post-proceso SmokeView®.
En particular, la Figura 5.23 muestra la forma de la llama y la temperatura del suelo para el caso
convergido de 40x40x80 celdas durante la fase de calentamiento.
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Figura 5.23: Modelo #3 - Pir6lisis, Emisividad y Radiacién de la llama - Contornos de la simulacién
FDS® para: (a) Forma de la llama, y (b) Temperatura del suelo.
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Capitulo 6

Conclusiones y desarrollos futuros

Por dltimo, para cerrar con la memoria del Trabajo Final de Master presentado, se procede
a exponer las principales conclusiones extraidas a raiz de la consecucién de un modelo CFD
simplificado para el cdlculo de la combustién de un material sélido. Asi mismo, se presentan
los desarrollos a futuro que nacen de las bases sentadas hasta el momento.

6.1. Conclusiones

El presente Trabajo Final de Master, titulado como “Desarrollo y validacion de
herramientas numéricas para calculos de carga de fuego”, puede desglosarse en dos etapas
fundamentalmente. La primera, de cardcter tedrico, se ha centrado en la comprensién y
modelado de los fenémenos fisicos implicados en el proceso de combustién de un material
solido, mientras que en la segunda, puramente computacional, se ha desarrollado, desde cero,
y validado un cédigo de simulacién CFD para predecir la dindmica de su combustion. En este
sentido, la elaboracién de este proyecto ha dado lugar a las siguientes conclusiones:

— Durante la caracterizacién tedrica de la fisica involucrada en la combustién de la
materia sélida, se ha comprendido la complejidad del problema abordado, el cual
involucra a la fluidodindmica, la transferencia de masa y calor, la termodindmica y
las reacciones quimicas de pirélisis y combustién. En esta linea, cabe apuntar la gran
cantidad de escenarios y variables a considerar que se han descrito: estudio microscépico
0o macroscopico, material térmicamente delgado o grueso, encendido provocado o
auto-encendido, combustién con llama o latente, combustién libre o controlada por
ventilacion, flujos radiativos y/o convectivos de la llama, etc. Por ello, con tal de acotar
el estudio, el trabajo se ha centrado en el enfoque macréscopico o energético bajo las
hipétesis de material térmicamente delgado, combustién con llama, auto-encendido y
con combustién libre (exceso de oxidante).

— Sobre las hipétesis de modelado anteriormente mencionadas, se ha desarrollado un
cédigo CFD simplificado encargado de resolver la combustion de un material sélido.
Para ello, se resuelve la Ecuacién de la Energia Térmica, compuesta por los términos
transitorio, difusivo y fuente, para un dominio bidimensional. La dificultad del cédigo ha
aumentado gradualmente a través del modelado del término fuente, el cual puede contar
con las contribuciones de una fuente de energia externa, la emisividad del material, la
radiacién de la llama y la energia invertida en pirolizar la materia s6lida.
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— El cédigo CFD se ha validado a medida que se afiadian contribuciones al término
fuente de la Ecuaciéon de la Energia Térmica. De esta forma, se ha podido comprobar
que los efectos conductivos se reproducen perfectamente, mientras que la pirdlisis y
la emisividad del material s6lido también se han modelado correctamente pese a las
leves diferencias existentes con respecto al programa FDS® en la determinacién de la
temperatura de inicio de la pirdlisis. Por otro lado, el calculo de la radiacién emitida por la
llama ha supuesto un verdadero reto, de manera que se han planteado tres submodelados
diferentes. Si bien la precisién de la solucién final obtenida no es la ideal, la velocidad del
modelo supone una reduccién sustancial del coste computacional.

— Con todo ello, se ha configurado un modelo CFD simplificado para el cilculo de la
combustion de un material sélido bajo unas ciertas condiciones (hipétesis). Si bien, tal
y como se ha comentado en el punto anterior, la precisién obtenida no es elevada, esta
herramienta permite obtener estimaciones rapidas y aproximadas de la curva de carga de
fuego de un material sélido mediante la resolucién de una tinica ecuacién (Ecuaciéon de
conservacion de la Energfa Térmica en un dominio bidimensional).

— Finalmente, este trabajo ha permitido ahondar en los conocimientos de la Mecanica de
Fluidos Computacional aplicada al campo de la combustién, asi como profundizar en la
utilizacién de herramientas tan diversas como lenguajes de programacién (Python®),
programas comerciales de simulacién fluidodindmica (ANSYS Fluent®) y programas
libres de simulacién de combustion (FDS®). Con todo ello, se marca el punto y final a
mis estudios en el Master de Mecénica de Fluidos Computacional.

6.2. Desarrollos futuros

Las bases sentadas con el presente Trabajo Final de Méster representan un punto de partida
para continuar con algunos de los desarrollos futuros listados a continuacién:

— Ampliacién del cédigo CFD para considerar escenarios no estudiados: conveccién de
la llama (penacho) y materiales térmicamente gruesos. Este tltimo caso requiere de
la configuraciéon de un dominio de cédlculo tridimensional, dado que el campo de
temperaturas ya no es uniforme a lo largo del espesor del material sélido.

— Mejorar el modelado de la radiaciéon de llama mediante la introduccién de una
distribucién vertical de la irradiancia no uniforme.

— Implementacién del enfoque microscépico para estudiar las emisiones de gases
contaminantes (diéxido de carbono, hollin, monéxido de carbono, NO,, etc)

— Optimizacién del estilo de programacion del c6digo para reducir su coste computacional.
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Anexo 1. Ecuaciones de la Mecanica de
Fluidos

En este anexo se exponen las ecuaciones fundamentales de la Mecénica de Fluidos. En
concreto, se recogen sus ecuaciones generales en términos de leyes de conservacién de la
masa, cantidad de movimiento, energia y especies. Tras ello, se introducen los aspectos mas
relevantes acerca del modelado de la turbulencia, cuyo tratamiento es esencial en los problemas
fluidodindmicos.

I.1. Ecuaciones generales

La forma diferencial de las ecuaciones generales de la Mecénica de Fluidos queda definida
a partir de la estructura marcada por la denominada como Ecuacién general de transporte,
derivada a partir del Teorema de Transporte de Reynolds (en forma integral). Dicha ecuaciéon
estd compuesta por un término temporal, un término convectivo, un término difusivo y un
término fuente, que recoge las contribuciones restantes; tal y como se muestra en la Ecuacién
(L1.1).

B(Pa't@ +V-(p-¢-il) =V-(TpV())+ Sy (L1.1)

donde:
» ¢ representa la variable de estudio.

. @ es el término temporal o acumulativo.

V- (p-¢-ii) es el término convectivo, gobernado por el campo de velocidades i =
(u,v,w).

V- ( 1"4,@ (¢)) es el término difusivo o de disipacién, siendo I'y la constante de difusividad.

Se es el término fuente, el cual recoge las contribuciones restantes a la ecuacién de
transporte.

Ecuacion de la conservacion de la masa

La ecuaciéon de la conservaciéon de la masa, también conocida como ecuacién de la
continuidad, se deduce a partir de la ecuacién general de transporte para ¢ = 1. Es decir,

9o & . - _ 9o  9dpu) 9d(pv) d(pw) _
g TVl =gt T 0 (112)

Los términos de la Ecuacién (I.1.2) son, de izquierda a derecha, los siguientes:
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Anexo I. Ecuaciones de la Mecénica de Fluidos

1. Evolucién temporal de la densidad (p), es decir, de la masa por unidad de volumen.
Representa el término acumulativo del gasto mésico sobre un volumen de control, el cual
es nulo en problemas estacionarios o flujo incompresible, donde p permanece invariante
con el tiempo.

2. Término convectivo, que representa el flujo mésico neto entrante/saliente a través de las
fronteras del volumen de control considerado.

Notar que el término fuente S, es nulo para la ecuacién de la conservacién de la masa,
dado que el término acumulativo del gasto mdsico se compensa con los flujos masicos a través
de las fronteras para un determinado volumen fluido.

Ecuacion de la conservacion de la cantidad de movimiento o momento lineal

La ecuacion de conservacion de la cantidad de movimiento, también denominado como
conservacion del momento lineal, se fundamenta en la segunda ley de Newton. Segtin esta, la
variacion de la cantidad de movimiento de un elemento fluido es equivalente a la fuerza neta
que acttia sobre el mismo, lo cual se traduce en la Ecuacién (1.1.3).

D(pil) = .
Igpt”) =V T4p fn (L1.3)

donde:

m T representa el tensor de esfuerzos, compuesto por el tensor (isotrépico) de presiones
(—p - 6ij, donde §;; es la delta de Kronecker) y el tensor (anisotrépico) viscoso (Tilj).

T=Tj=—p-0ij+ T (1.1.4)

® - fu constituyen las fuerzas volumétricas que actian sobre el volumen fluido, tales como
las debidas a la aceleracion de la gravedad.

Introduciendo la ley de Navier-Poisson, valida para fluidos con comportamiento
newtoniano, el tensor de esfuerzos viscosos TZ-/]- es proporcional al tensor de deformaciones.
Empleando la notacién de Einstein, Ti/j se formula de acuerdo con la Ecuacion (I.1.5).

du;  Ouj 2 ou

/ i j H k

= (ax]- i axi) i [(ﬂv 3 ) axk} ! (19
—

donde pi;, es la viscosidad volumétrica, igual a 0 para gases monoatomicos, y S;; es el tensor de

deformaciones.

Por tanto, la ecuacién de la cantidad de movimiento se formula segtn la Ecuacién (1.1.6).
D(pii) 0 du;  Ouj 2u  Ouy -
Dt ox; (V <ax] oz ) T\ s o Sij | o fm (I1.6)

Ademais, esta expresion puede desarrollarse y reescribirse de una forma equivalente a la
ecuacion general de transporte para ¢ = ii.
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I(Dp;l) = (gtu)+V‘(Pﬁﬁ)Z—V(P)JrV‘(ﬂ-V-ﬁ)JrSM 1.1.7)

donde el término temporal y convectivo se agrupan a partir de la derivada total (D/Dt);
V(p) es el tensor de presiones; V - (i - V - if) es el término difusivo, siendo y la constante de
difusividad; y el término fuente S M contiene las contribuciones restantes del tensor viscoso
T&, asi como las fuerzas maésicas, (e.g. la gravedad o la aceleraciéon de Coriolis) y las fuerzas
superficiales (e.g. la tension superficial).

Cabe apuntar que la ecuacién de conservacién de movimiento es una ecuacién vectorial
que se expande para cada una de las componentes del campo de velocidades ii.

Ecuacién de la conservacién de la energia

La ecuacién de conservaciéon de la energia, derivada a partir del primer principio de la
termodindmica, establece que la variacién de energfa interna E de un sistema cerrado equivale
a la diferencia entre la cantidad de calor suministrado al sistema y el trabajo realizado por
el mismo sobre el entorno. Asignando ¢ = E en la ecuacién general del transporte, puede
escribirse la ecuacién de la energia segtn la Ecuacién (1.1.8).

DE__

<

i)+ V- (k-V(T)) + ¢+ Q+ Sk (L18)
donde:

» E es la energia interna del fluido.

s V- (k-V(T)) es el término difusivo de la ecuacién, determinado por la conduccién de
calor a través del coeficiente de transmisién de calor k ponderado por el gradiente de
temperaturas V (T).

m ¢, es la funciéon de disipacién de Rayleigh definida por la Ecuacién (1.1.9), la cual
representa el calor generado por la disipacién del trabajo de las fuerzas de friccién
(proporcional a la viscosidad molecular y y al cuadrado de la rapidez de deformacién).

ou; ou; ou; 2 ou
j i j K k
=—-|lu-(=—+=— — =) =4 I.1.
Pv 0x; [V <axj ox; > + <14v 3 > oxy ”} (1-19)
» Qrepresenta cualquier fuente de calor, ya sea externa (radiacién o flujo de calor conocido)
o interna (reacciéon de combustién).

m St es el término fuente, medido en energfa por unidad de volumen y tiempo, donde se
engloba, por ejemplo, el trabajo realizado por la fuerza gravitacional.

Ecuacién de conservacion de especies

La ecuacién de conservacién de especies consiste en el balance entre la acumulacién,
emision y produccién de masa de las mismas. En este sentido, su expresion se deriva a partir
de la ecuacion general de transporte para ¢ = Y;, siendo Y; la fraccién masica de la especie
“i”. Esta se define como Y; = m;/m = p;/p; donde m y p son la masa y densidad de la mezcla

"

formada por n especies, mientras que m; y p; son la masa y densidad de la especie “i”.

I



Anexo I. Ecuaciones de la Mecénica de Fluidos

a [ = — — —

B9 (piii) = V- (pDV(Y)) + S, (11.10)
Los términos de la ecuacién de conservacién de especies son, de izquierda a derecha, los

siguientes:

"7

1. Término no estacionario que representa la rapidez neta de acumulacién de la especie “i”.

“"ir

2. Transporte convectivo o emision neta de la masa de la especie “i” a causa del campo de
velocidades ii.

3. Término difusivo que considera la emision de masa debido a los gradientes de
concentracion de la especie “i” a través del coeficiente de difusiéon de masa molecular
D. Este se define como el ratio de la viscosidad molecular de la especie y el niimero de

Schmidt (D = u;/Sc).

1“1

4. Representa el término fuente o sumidero de la especie “i”, debido a reacciones quimicas
u otros fenémenos.

Por tanto, si se cuenta con n especies en el sistema, deben plantearse n ecuaciones de
conservacion de las especies; de manera que cada especie lleva asociada su propia ecuacion.
Sin embargo, la ecuacién de compatibilidad dada por el resultado unitario del sumatorio de
las fracciones mésicas, permite prescindir de una ecuacién de conservacién de las especies. Su
expresion se recoge en la Ecuacién (1.1.11).

Y, =1 (1.1.11)

n

~

I.2. Modelado de la turbulencia

La selecciéon del modelo de turbulencia requiere especial atencién, dada la complejidad
asociada a los fenémenos turbulentos. De hecho, la comprensién de los mecanismos de la
turbulencia todavia constituye uno de los desafios actuales en el campo de la fisica [36].
A continuacién, se presentan sus principales caracteristicas y los enfoques computacionales
empleados para su modelado.

1.2.1. Introduccién a la turbulencia

La turbulencia no es una propiedad del fluido (como la densidad o la viscosidad), sino
un estado del flujo. Por ello, no depende de su origen y se caracteriza por variaciones rdpidas
y caéticas de las propiedades fluidas, tales como la presion o la velocidad. En consecuencia,
los flujos turbulentos son no estacionarios, ademds de rotacionales, altamente difusivos y
disipativos.

La aparicion de estructuras rotacionales inestables de diferentes tamafios que interaccionan
entre si en el seno del flujo turbulento, conocidas como remolinos o eddies, convierte la
turbulencia en un fenémeno tridimensional caracterizado por su elevada vorticidad. Como
consecuencia, este estado del flujo es altamente difusivo, favoreciendo la homogeneizacién o
mezcla de fluidos, asi como el intercambio de masa, cantidad de movimiento y calor entre
las particulas fluidas. Por tanto, el fendmeno de la turbulencia es inherente al proceso de
combustidn, y su correcto tratamiento es esencial para obtener resultados fieles a la realidad.
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Enrelacion al cardcter difusivo del flujo turbulento, esta tiltima caracteristica se corresponde
con la definicién de Richardson para la turbulencia: “Los remolinos grandes estdn compuestos
por remolinos pequefios que se alimentan de su velocidad, y estos tltimos estan formados por
remolinos méas pequefios y asi hasta alcanzar los efectos viscosos”. Por tanto, la turbulencia
estd constituida por una produccién inicial de energia, que se transfiere mediante la rotura
de los vértices grandes e inestables en vortices mas pequefios hasta que la viscosidad disipa
completamente los eddies de menor tamafio. Este fendmeno, conocido como cascada de energia,
describe la transferencia de energia entre las diferentes escalas longitudinales de la turbulencia.

Las escalas caracteristicas de las estructuras turbulentas se listan a continuacion [37]:

— Escala integral (Lo). La turbulencia se desarrolla a partir de la inestabilidad de los flujos
laminares por encima de un cierto ndmero de Reynolds, denominado niimero de Reynolds
critico, cuyo valor depende del problema de estudio. La teoria de la turbulencia més
extendida es el modelo de la cascada de energia de Kolmogorov, la cual establece un
transporte de energia turbulenta desde el flujo medio a los remolinos de mayor tamafio.
Estos eddies se caracterizan por la presencia de escalas longitudinales del mismo orden de
magnitud que las escalas propias del flujo medio (o del problema, L,.f). Dichas escalas
poseen un elevado grado de anisotropia y fluctuaciones de frecuencia reducida. Asi que,
atendiendo a todo lo expuesto:

me ~Ly ; Reg>>1 (1.2.1)

— Escala de Taylor (A). Los vértices pueden interpretarse como un movimiento rotatorio
local, cuya dimensién caracteristica es la escala local de la turbulencia. Los eddies se
solapan en el espacio, donde los remolinos de mayor tamafio contienen a los de menor
escala. A medida que la turbulencia se disipa, su energia cinética se transfiere desde
los voértices grandes a los pequefios; siendo, por tanto, necesario definir una escala
intermedia. En la escala de Taylor, los efectos inerciales y viscosos son aproximadamente
del mismo orden de magnitud, lo que deriva en la siguiente definicion:

A 1

L™ Ra? Rey > 1 (12.2)

— Escala de Kolmogorov (i). Es la escala espacial mds pequefia. A este nivel, los vortices
de menor tamafio se disipan y convierten en energia interna a través de la accion de
las fuerzas viscosas, dominadas por la viscosidad molecular. Las escalas de Kolmogorov
se caracterizan por fluctuaciones de elevada frecuencia asociadas al desarrollo de
estructuras isotrépicas. Esta escala queda definida como:

U 1

v ; Rey=1 (1.2.3)
3/4 7 K

Lo Re

Tras introducir las escalas de la turbulencia, puede profundizarse en la caracterizacion de la
cascada de energia. Kolmogorov defini6é una regiéon denominada inertial subrange o subrango
inercial, en la que fundamentalmente se experimenta una transferencia sucesiva de energia
cada vez a menor escala. De esta manera, estableci6 la “ley de los 5/3”, describiéndose asi la
pendiente de la cascada de energia en el subrango inercial. La expresion obtenida a partir del
andlisis dimensional (Teorema de Pi-Buckingham [38]) sigue la Ecuacién (1.2.4).
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E(x) ~ Ax~%/3¢%/3 (1.2.4)

donde E(x) es la energia turbulenta en funcion de la frecuencia o ntimero de onda «, definido
segln la Ecuacién (I.2.5) y relacionado a su vez con la longitud caracteristica de las escalas; y
€ es el ratio de disipacién de energia. A es una constante de ajuste experimental comprendida
entre 1,5 y 1,8 en funcién de la aplicacion y niimero de Reynolds del problema.

_om
-

siendo [ la longitud caracteristica, y en este contexto la escala espacial de la turbulencia.

(1.2.5)

En resumen, las escalas de la turbulencia se encuentran asociadas a tres mecanismos fisicos
diferenciados en la evolucion de la energia turbulenta E(x). En primer lugar, la produccién
de energia tiene lugar en las escalas integrales del problema, dependientes de L, y de la
velocidad del flujo medio. Tras ello, ocurre la cascada de energia, donde no existe un dominio
ni del flujo medio ni de los efectos disipativos: simplemente la inestabilidad de los torbellinos
grandes desemboca en su rotura en torbellinos més pequefios y asi sucesivamente. Este
hecho permite introducir la definicién de unas escalas intermedias, denominadas escalas de
Taylor, para las que la energia se transfiere de manera no lineal de acuerdo con la “ley de los
5/3”dentro del subrango inercial. Finalmente, la disipacién de la energia se produce en los
voértices de menor tamafio, donde las escalas de Kolmogorov estdin dominadas por los efectos
viscosos, dependientes de la viscosidad molecular.

De las evidencias anteriores, se refleja la complejidad de estudiar la turbulencia
analiticamente. De hecho, su carédcter impredicible lo hace inviable, siendo necesario el uso de
técnicas computacionales. En concreto, se emplean tres enfoques CFD principales: DNS (Direct
Numerical Simulation), LES (Large Eddy Simulation) y RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes). La
principal diferencia entre ellos reside en la manera de tratar las ecuaciones con vistas a capturar
las escalas espaciales y temporales de los remolinos turbulentos, modelando algunas de ellas y
resolviendo otras.

% Resuelto en DNS R
= L Modelado en RANS -~
» « »
& |, Resueltoen LES _  Modelado en LES R
5 [ > >
Produccién de Cascada Disipaciéon de <
energia P(k) de energia  energia (g(k))
K
T T T T T T 1 > ®
Vleef VLo VLep 1A VLp p 08
Escalas Escalas Escalas de
integrales de Taylor Kolmogorov ; | | | |

1/L, 1/A Vp log(k)
(@) (b)

Figura I.1: Ecuaciones de la Mecénica de Fluidos - Esquema descriptivo de: (a) rangos y escalas
espaciales de la turbulencia, y (b) modelado de la turbulencia segtin el enfoque computacional.
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I.2.2. Enfoques computacionales: RANS, LES y DNS

El objetivo de este apartado es introducir los principales enfoques empleados para predecir
y modelar los efectos de la turbulencia, detallindose posteriormente los aspectos més notorios
de los enfoques computacionales mas extendidos. Estos son las simulaciones RANS, LES y
DNS.

Antes de describir los enfoques computacionales més extendidos, se introducen las
principales aproximaciones empleadas para la prediccién y modelado de los efectos de la
turbulencia [36]. Estas son:

1. Correlaciones, como la empleada para relacionar el factor de fricciéon en funcién del
nimero de Reynolds o el ntimero de Nusselt de la transferencia de calor como funcién de
los nameros de Reynolds y de Prandtl. Este enfoque, habitualmente empleado en cursos
introductorios de turbulencia, es muy ttil pero estd limitado a la resolucién de problemas
sencillos. Ademds, no se requiere del empleo de recursos computacionales, ya que se
fundamenta sobre expresiones semi-empfricas.

Cr=f(Re) ; Nu= f(Re,Pr) (L.2.6)

2. Ecuaciones integrales, obtenidas mediante la integracién de las ecuaciones del
movimiento. Esto reduce el problema a una serie de ecuaciones diferenciales ordinarias,
facilmente resolubles.

3. RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes) , fundamentado en el promediado temporal
de las ecuaciones de movimiento (si el flujo es “estadisticamente estacionario”)
sobre una coordenada espacial en la que el flujo medio no varia. Este nivel de
aproximacién, conocido como one-point closure, se basa en la obtencién de una serie de
ecuaciones en derivadas parciales denominadas Reynolds Averaged Navier-Stokes. Estas
ecuaciones presentan un problema de cierre, lo que hace necesario introducir algunas
aproximaciones adicionales: los modelos de turbulencia.

4. Métodos two-point closure, que emplean ecuaciones para la correlacion de las
componentes de la velocidad en dos 0 mas coordenadas espaciales. Estas aproximaciones
son raramente empleadas, excepto para casos con turbulencia homogénea.

5. LES (Large Eddy Simulation) es un enfoque basado en la resolucién de las escalas mas
grandes del movimiento y modelado de las escalas de menor tamafo. Por tanto, los
métodos LES representan un compromiso entre las simulaciones RANS y DNS.

6. DNS (Direct Numerical Simulation) conlleva la resoluciéon de las ecuaciones
discretizadas de Navier Stokes para todas las escalas del movimiento.

A medida que se progresa en el listado anterior, aumenta la cantidad de movimiento de
naturaleza turbulenta que se resuelve. Esto hace que los tltimos métodos sean mas exactos,
pero el tiempo de cdlculo aumenta considerablemente.

Todas las aproximaciones expuestas requieren la solucién de las ecuaciones de conservacién
de masa, cantidad de movimiento, energia y/o especies quimicas. La mayor dificultad es que
los flujos turbulentos involucran una amplia variedad de escalas temporales y espaciales en
comparacion con los flujos laminares. Esto provoca que los flujos turbulentos sean mas dificiles
y costosos de resolver.
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RANS (Reynolds Averaged Navier Stokes)

Para un flujo estadisticamente estacionario, cualquier variable ¢(x;t) puede escribirse
como la suma de su valor medio temporal y una fluctuacién, de acuerdo con la Ecuacién (1.2.7).

P(xi,t) = Ppx;) + ¢ (x;, ) (1.2.7)
donde:

» $(x;) es el valor medio y se obtiene a partir de la Ecuacion (1.2.8). Si el intervalo empleado
para el promediado temporal T es suficientemente grande respecto a la escala temporal
tipica de las fluctuaciones, el valor medio ¢ es independiente de la variable temporal ¢.

T
$(x;) = lim % /0 ¢(x;, t)dt (1.2.8)

=l
T—c0
n ¢'(x;,t) es el término fluctuante.

Ademas, aplicando la Ecuacién (1.2.8) sobre el término fluctuante (i.e, calculando el
promedio temporal de las fluctuaciones) se deduce que ¢'(x;,t) = 0. Por su parte, es posible
introducir una definicién adicional, conocida como intensidad turbulenta. Su expresion se
define segtin la Ecuacion (1.2.9) y expresa el ratio del valor absoluto de la fluctuacién promedio
respecto al valor temporal promedio de una variable genérica ¢.

4)/2 X;
(xi)

Tras aplicar estos conceptos sobre las ecuaciones de Navier-Stokes, se obtienen
las ecuaciones promediadas de Navier-Stokes (RANS, del inglés Reynolds Averaged
Navier-Stokes) [36] [37] [39]. El promediado de los términos lineales resulta en la obtencién
de términos idénticos para la variable promedio ¢. Sin embargo, los términos cuadraticos no
lineales, tras ser promediados, introducen términos adicionales no resueltos como el tensor de
esfuerzos de Reynolds (pfu;) o el flujo escalar turbulento (p@), entre otros. La aparicién de
estos términos, que no pueden expresarse directamente en funcién de variables promediadas,
deriva en el conocido como problema de cierre de las ecuaciones RANS. Para solventarlo, se
requiere el uso de modelos aproximados: los modelos de turbulencia.

3

I= (1.2.9)

.e_

Como consecuencia, aparecen diferentes procedimientos o modelos RANS para cerrar
las ecuaciones. Todos ellos se pueden agrupar en tres categorias: modelos viscosos lineales,
modelos viscosos no lineales y el modelo de esfuerzos de Reynolds (RSM), siendo la primera
categoria las mas extendida y generalizada. Sin embargo, no se adentra en los fundamentos
matemadticos de los modelos de turbulencia RANS, dado que no son objeto de estudio en el
presente Trabajo Final de Master.

DNS (Direct Numerical Simulation)

En el extremo opuesto a los modelos RANS se encuentra el enfoque DNS, consistente en la
resolucién de las ecuaciones de Navier-Stokes sin promediados o aproximaciones més alla de
la discretizacién numérica de las mismas. Por ello, las simulaciones DNS son las mds exactas y
costosas, asi como las més sencillas conceptualmente.

VIII



Todas las escalas turbulentas son resueltas en tiempo y espacio en una malla dada, desde
el flujo medio hasta las escalas disipativas de Kolmogorov. Un dominio de célculo habitual se
extiende como minimo hasta varias veces el tamarfio de las escalas integrales Ly en cada una de
sus dimensiones. A su vez, una simulacién DNS bien configurada debe ser capaz de capturar
los fenémenos de la disipacién energética y por tanto el tamafio maximo de cada celda esta
limitado por las escalas de Kolmogorov (Ax ~ u). Tal y como se ha especificado en la Ecuacién

(I.2.3) al describir las escalas de la turbulencia, la relacién Lo/ p se escala con Reg/ 4

En consecuencia, para un dominio tridimensional uniforme (e.g. problema con turbulencia
homogénea) y considerando que el paso temporal es proporcional al tamafio de malla a
causa de la condicién necesaria pero no suficiente de Courant-Friedrichs-Levy [46], el coste
computacional de una simulacién DNS es proporcional a Rej.

LY - At
CFL = qu — qu < CFL para célculo estable (1.2.10)
Lo 3/4 3D+CFL Lo\* 3
Neeldas 1D = 7 ~ Re() ———— Coste =~ i ~ Reo (1.2.11)

Por tanto, dado que el ntiimero de celdas a emplear esta restringido por la potencia
de célculo disponible, las simulaciones DNS solo son posibles para flujos con nimeros de
Reynolds moderados y geometrias relativamente pequefias y/o sencillas. Por ello, el enfoque
DNS es una herramienta extendida en el dmbito de la investigacién, destacandose entre
sus aplicaciones el desarrollo de modelos LES y RANS a partir del entendimiento de los
mecanismos de la produccién de turbulencia, transferencia de energia y disipacién de los flujos
turbulentos gracias a la precision de las simulaciones DNS. Cabe apuntar que el programa
FDS® permite llevar a cabo este tipo de calculos. Sin embargo, en el presente Trabajo Final de
Master se opta por el emplear el enfoque LES para el modelado de la turbulencia.

LES (Large Eddy Simulation)

Los modelos de turbulencia LES representan el punto intermedio entre las simulaciones
DNS y RANS. Las escalas mas grandes del movimiento son generalmente las mds energéticas
y, por tanto, las més efectivas en el transporte de las variables conservativas. Por su parte, las
escalas de menor tamafio son mucho mds débiles y apenas intervienen en los fenémenos de
transporte de masa, cantidad de movimiento y energia. Por tanto, un enfoque que resuelva
explicitamente las escalas turbulentas de mayor tamafio y modele las escalas pequefias podria
ser interesante; pilar sobre el que se fundamentan las simulaciones LES. Por ello, una variable
genérica ¢ puede expresarse en funcién de dos contribuciones: el campo resuelto ¢ y el campo

subgrid scale psgs (¢ = ¢ + Pscs)-

Para determinar el limite de las escalas de la turbulencia a modelar, se introduce un filtro
de corte asociado a una longitud caracteristica o escala espacial A,. Tal y como sigue en la
Ecuacién (1.2.12), el tamatio del filtro se calcula habitualmente como la raiz ctbica del volumen
de la celda de interés (V,), ponderando el resultado con un factor de seguridad (F) [47].

Ao = (V)3 F (1.2.12)

Asi que, aproximadamente, las escalas espaciales mayores que A, se resuelven, mientras
que las escalas menores son modeladas.
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Tras aplicar el filtrado sobre las ecuaciones de Navier-Stokes, se obtiene un conjunto de
ecuaciones LES muy similares a las ecuaciones RANS. En este caso, aparece un término
denominado subgrid-scale Reynolds stress (SGS Reynolds stress), es decir, un tensor de esfuerzos
de Reynolds asociado a las escalas situadas por debajo del filtro. El término “tensor de
esfuerzos” hace referencia a su tratamiento matemadtico, ya que su naturaleza fisica es la de
un flujo de cantidad de movimiento asociado a las escalas mas grandes y motivado por la
accion de las escalas mds pequefias o no resueltas. Los modelos empleados para modelar dicho
tensor (ver Ecuacion (1.2.13)) son los modelos subgrid-scale (SGS) o subfilter-scale.

T = —p - (W] — W) (1.2.13)

Los modelos SGS reproducen los flujos de energia entre las escalas resueltas y no resueltas.
Para ello, se basan en el campo de velocidades local o, en su defecto, en la historia pasada del
flujo local. Los modelos SGS més extendidos en FDS® se presentan a continuacién [12].

Modelo Smagorinsky. Es el modelo SGS més simple, ya que asume un equilibrio entre
la produccién y disipaciéon de energia cinética turbulenta, resultando en una viscosidad
turbulenta v; definida segtn la Ecuacién (1.2.14) [48]. Dicho modelo era la opcién
predeterminada para las versiones 1-5 de FDS®.

vp = (Cs - Ae)* - /2 S;iS;; (1.2.14)

donde:
m A, es el tamanio del filtro.

» Cs es un constante del modelo entre 0,1 y 0,18, en funcién del nimero de Reynolds del
problema y otros grupos adimensionales.

n §l-j es el tensor de esfuerzos tras el filtrado SGS, el cual se modela a partir de la Ecuacién
(L.2.15).

1 ou; OJu;
] 1

Una de las limitaciones de este modelo es que, generalmente, sobrestima el valor de v;
en zonas de gradientes importantes, ya que no realiza una distincién apropiada entre zonas
puramente viscosas y turbulentas. Para solventarlo, el modelo Dynamic Smagorinsky establece
el valor de la constante C; como variable entre las diferentes zonas del dominio, de manera
que toma el valor mas adecuado a su naturaleza; estando dicho modelo también disponible en
FDS®.

Modelo Deardorff. Es el modelo predeterminado a partir de la versién 6 de FDS®. La
viscosidad turbulenta i se define segtn la Ecuacién (1.2.16).

(ne/p) = Cy- Ao - Vkscs (1.2.16)
donde:
m A, es el tamanio del filtro.
» C, es la constante del modelo e igual a 0,1.

m ksgs es la energfa cinética turbulenta modelada o sub-grid scale, es decir, aquella porcién
asociada a los torbellinos con tamafio menor al mallado.

X



I.2.3. Tratamiento de pared

Las proximidades a las paredes en un dominio computacional son regiones criticas en la
mayoria de los problemas. Las paredes son una fuente de vorticidad importante y requieren
de un tratamiento especial para predecir adecuadamente el campo de velocidades y los efectos
de la turbulencia en la conocida como “capa limite” [49].

La capa limite es una capa muy delgada, localizada en la cercania de las paredes, donde
los esfuerzos viscosos son equiparables a las fuerzas inerciales y por tanto no pueden ser
despreciados en el computo de la ecuaciéon de conservacion de la cantidad de movimiento.
A este respecto, se define una longitud adimensional conocida como y* que define la distancia
normal a la pared, cuya expresion sigue la Ecuacion (1.2.17). Atendiendo a la disposicion de
celdas en una malla, el valor de y™ que caracteriza un mallado representaria la posicion del
centroide de la primera celda contigua a la pared en direccién perpendicular a la misma.

yr=2" 'Vuf (1.2.17)

donde:

» y es la distancia normal a la pared.

m U, es la denominada como velocidad de friccién, calculada como u: = /7, /p, siendo
Ty los esfuerzos cortantes en la pared (ver Ecuacion (1.2.18)) y p la densidad del fluido de
estudio.

ou
Ta) - Ve — 1.2.18
R (1219)

m v es la viscosidad cinemadtica del fluido de estudio.

Ademads, para la completa caracterizacion de la capa limite resulta imprescindible
introducir una segunda variable adimensional, pero esta vez con funcién de velocidad
caracteristica. Se denomina u ™ y su expresion se recoge en la Ecuacion (1.2.19). Habitualmente
el campo de velocidades experimenta un elevado gradiente a lo largo del desarrollo de la capa
limite, transitando desde la velocidad nula en la pared (condicién de no deslizamiento) hasta
la velocidad del flujo medio.

= [.2.19
u - (1.2.19)

donde u es la velocidad del flujo medio y por ende es funcién de la distancia normal y.

En funcién del valor de y ™, se pueden distinguir tres regiones distintas en la regién interna
de la capa limite, cuyas caracteristicas son descritas a continuacién:

— Subcapa viscosa: Es la zona inmediatamente contigua a la pared, donde los efectos
viscosos predominan respecto a los inerciales. En esta region se define la ley de pared,
recogida en la Ecuacion (1.2.20), la cual establece una relacién lineal entre y™ y u™. Su
empleo es completamente valido hasta y© < 5, si bien puede extenderse hasta y* ~ 12,
pero introduciéndose una sobreestimacion cercana al 25 % [50].

wt =yt ui =Y 'V“T (1.2.20)
T
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— Capa buffer: Es una region de transicién entre la subcapa viscosa y el flujo mas alejado de
la pared. Estd delimitada en un rango 5 < y™ < 30, donde el gradiente de velocidades
es elevado y el comportamiento del fluido es inestable e incierto; motivo por el cual los
c6digos CFD no recomiendan introducir la primera celda contigua a la pared en esta zona.

— Capa logaritmica: Es la capa més alejada de la pared. En ella, el perfil de velocidades es
logaritmico y tiene lugar principalmente la conversién de energia cinética del flujo medio
en energia cinética turbulenta. Viene definida por la ley logaritmica de la Ecuacién (1.2.21)
y es vélida para y* > 30, si bien intersecta con la ley de pared para y* ~ 11.

1 u 1 Y- U
+ = . + = . —t
= In(y )+B—>MT » ln( s )+B (L.2.21)

donde « es la constante de Karman con valor k¥ ~ 0,41 y B es otra constante adimensional
con valor B ~ 5,1 [51].

A continuaciéon, en la Figura 1.2 se muestra la evolucion del perfil de velocidades
adimensional u™ a lo largo del espesor de la capa limite, representado en escala logaritmica
para y*. Cabe apuntar que se recogen las leyes expuestas anteriormente (en azul) frente a los
resultados derivados a partir de datos experimentales y simulaciones DNS para caracterizar el
flujo turbulento desarrollado en un canal (en rojo) [52].
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Figura I.2: Ecuaciones de la Mecénica de Fluidos - Leyes para el tratamiento de la pared. Adaptada
de [50].

En este sentido, los c6digos CFD permiten emplear dos enfoques diferenciados para el
tratamiento de la pared. Por un lado, puede optarse por la resolucién de la capa limite, lo
cual hace necesario ubicar el centroide de la primera celda dentro de la subcapa viscosa. En
concreto, se recomienda el uso de un valor de y™ < 1, de manera que se requiere un elevado
nimero de celdas en la cercania de la pared para poder capturar correctamente el elevado
gradiente experimentado por el campo de velocidades en dicha regién. En consecuencia, el
coste computacional global de la simulacién aumenta considerablemente.
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Por otro lado, los programas CFD cuentan con ecuaciones empiricas que reproducen
aproximadamente el comportamiento del flujo en el interior de la capa limite, permitiendo la
transicion entre el flujo de la pared y el flujo medio de la corriente libre. Estas ecuaciones son
conocidas como “funciones de pared” y se fundamentan en el modelado de la capa limite de
acuerdo con el comportamiento expuesto por los datos DNS y experimentales recogidos en
la Figura 1.2. En estos casos, los programas CFD recomiendan ubicar el centroide del primer
elemento de la malla entorno a y* > 30, evitdindose ubicar celdas dentro de la capa buffer,
tal y como se ha comentado anteriormente. Sin embargo, las funciones de pared conducen
a equivocos o errores de modelado cuando se trabaja con flujos con elevados gradientes de
presién adversos o favorables, desprendimientos y elevada curvatura; caracteristicas ausentes
en el flujo tomado como referencia (flujo turbulento desarrollado en un canal).

Los modelos de turbulencia presentes en los programas de CFD suelen presentar la
capacidad de adaptarse entre los dos enfoques expuestos, resolviéndose la capa limite cuando
se emplean valores de y* < 1. Las diferencias en el mallado entre ambos enfoques se reflejan
de forma esquematica en la Figura 1.3.
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Figura 1.3: Ecuaciones de la Mecénica de Fluidos - Esquema descriptivo de: (a) resolucién de la capa
limite, y (b) modelado de la capa limite mediante funciones de pared. Adaptada de [53].

En el caso de las simulaciones LES, la formulacién de los modelos SGS no permite satisfacer
la condicién v; = 0 en las paredes, lo cual conduce a resultados no fisicos donde los torbellinos
cercanos a las paredes no se disipan [54]. Con tal de solventar este error de modelado, resulta
necesario introducir restricciones adicionales mediante el uso de modelos de pared (en la
literatura, near-wall treatment). Entre las opciones disponibles en FDS®, destacan el modelo de
Smagorinsky con la funcién de amortiguamiento de Van Driest y el modelo WALE. En ningin
caso, este software permite resolver el flujo de la pared, de manera que se recomienda emplear
un y* = 30 para resultados 6ptimos, mientras que valores entorno a 100 pueden usarse para
aplicaciones generales [12].
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