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Simulacién numérica de la dispersién de una nube de particulas sélidas
liberada a la atmdsfera

Tesis de Doctorado en Ingenieria
Rubén Avila Rodriguez
Division de Estudios de Posgrado de la Facultad de Ingenieria UNAM

Resumen

Se presentan las bases tedricas y computacionales para simular numéricamente la
dispersién de particulas sélidas en flujos atmosféricos. Los campos de velocidad, tem-
peratura y energia cinética turbulenta del aire atmosférico, se determinan mediante
la solucién de las ecuaciones Eulerianas de conservacién y de transporte del aire. La
simulacién de la dispersién de particulas sdlidas en la atmdsfera, se lleva a cabo a par-
tir de un modelo Lagrangiano-Estocastico-Deterministico. Se presentan cinco casos de
analisis en donde se demuestra la capacidad del modelo Euleriano-Lagrangiano que se
propone en esta tesis, para simular distintos tipos de flujos.

En el primer caso, se presenta la solucién numérica del flujo laminar de agua en
el interior de un canal rectangular. Los resultados de la simulacién tridimensional, se
comparan de manera satisfactoria con la solucion analitica.

En el segundo caso, se presenta la simulacién del flujo de aire sobre una placa plana
con transferencia de calor. El propdsito de presentar este caso, es mostrar la capaci-
dad del modelo para predecir flujos turbulentos sobre superficies lisas. Las varianzas
de las fluctuaciones de velocidad y el esfuerzo cortante u'v/, que se obtienen con el
modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds, se comparan satisfactoriamente con datos
experimentales.

En el tercer caso, se presenta la simulacién de la capa limite atmosférica en condi-
ciones neutras y estables En el analisis de este caso, se utiliza tanto el modelo de
turbulencia de dos ecuaciones k-¢ estdndard como el modelo algebraico de esfuerzos
de Reynolds. Los resultados del modelo se comparan con datos experimentales y con
soluciones numeéricas previamente publicadas.

En el cuarto caso, se presenta el transporte y la dispersién turbulenta de particulas
que se liberan en el interior de un flujo que tiene turbulencia homogénea, isétropa
y estacionaria. En este caso, se analizan dos condiciones diferentes de liberacién de
particulas. En la primer condicidn, las particulas se liberan de manera continua, mien-
tras que en la segunda, las particulas se liberan de manera instantinea. Ambas solu-
ciones se comparan con las soluciones: analitica y numérica (previamente publicadas),
de la ecuacién de difusién-adveccién de concentracion de especies.

En el quinto y tiltimo caso, se simula la dispersién de particulas sélidas en una region
montafiosa. El dominio en estudio corresponde a la regién de los Geysers localizada
aproximadamente a 120 km al norte de San Francisco en el estado de California en los
Estados Unidos de Norteamérica. Ademds de simular el flujo de aire, se determina la

trayectoria de una nube de particulas que se libera de manera continua durante una
hora. Los resultados numeéricos se comparan con resultados experimentales tomados
durante la noche del 19 de septiembre de 1980, por el grupo de laboratorios nacionales
norteamericanos que participaron en el programa ASCOT (Atmospheric Studies in

Complex Terrain).
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Numerical simulation of the dispersion of a solid particles cloud released
to the atmosphere

Tesis de Doctorado en Ingenierfa
Rubén Avila Rodriguez
Divisién de Estudios de Posgrado de la Facultad de Ingenieria UNAM

Abstract

The theoretical and computational fundamentals to simulate numerically the dis-
persion of solid particles in atmospheric flows, are presented.

The velocity, temperature and kinetic energy air flow fields, are predicted by solving
the Eulerian conservation and transport equations of the atmospheric air. The dis-
persion of solid particles is predicted by using a Lagrangian-Stochastic-Deterministic
model. In order to show the Eulerian-Lagrangian model capability to simulate different
kinds of flows, five test cases are presented.

In the first case, the numerical solution of the laminar water flow in a rectangular
channel is presented. The three dimensional numerical solution is compared against
the analytical solution.

In the second case, the numerical simulation of the air flow over a flat plate is
discussed. The air and the plate have different temperature. This case shows the capa-
bility of the model to predict turbulent flow over smooth flat surfaces. The variances
of the velocity fluctuations and the shear stress u’v’, obtained by using an algebraic
Reynolds stress turbulence model, are compared against experimental data.

In the third case, the numerical simulation of the atmospheric boundary layer under
neutral and stable conditions is presented. In this case, the standard two equations
turbulence model x-~¢ and an algebraic Reynolds stress turbulence model, are used to
close the boundary layer equations. The model results are compared against both;
experimental data and numerical solutions previously published in the literature.

The fourth test case, shows the transport and turbulent dispersion of particles that
are released into a turbulent flow. The turbulence field of the flow is homogeneous,
isotropic and steady. In this case, two different conditions are considered. In the
first condition the particles are released by a continuous source, whereas in the second
condition, the particles come from an instantaneous source. The results of the two
conditions are compared against both; an analytical solution and a numerical solution
of the Eulerian diffusion-advection equation of species conservation.

In the fifth case, the dispersion of solid particles in atmospheric flows with complex
topography, is presented. The study domain, correspond to the Geysers region located
approximately 120 km north of San Francisco, California in the U.S.A. In this case, the
air flow field and the trajectory of particles released during a time period of one hour,
are predicted. The numerical results are compared against the experimental data taken
the night 19-20 september 1980, by the group of north american national laboratories
that were involved in the ASCOT (Atmospheric Studies in Complex Terrain) program.
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Prélogo

La idea de desarrollar un modelo computacional para simular e] comportamiento de la
atmosfera, y que ademds estuviera en posibilidad de calcular la trayectoria de particulas
solidas, me surgié en el momento que se dié la noticia de que habia sucedido el més
grave accidente que le pueda ocurrir a un reactor nuclear. En ese afio (1986), yo me
encontraba en el Instituto de Mecénica de Fluidos de la Universidad de Erlangen-
Niirenberg en Alemania, realizando trabajo de investigacién, en el drea de flujos en
dos fases con particulas sélides en suspensién. Recuerdo que la situacién; en relacién
con el material que habia sido lanzado hacia la atmésfera en forma de particulas, fue
de total incertidumbre, ya que nadie sabia hacia donde se dirigia la nube de particulas
radioactivas.

La idea que tuve después del accidente del reactor nuclear de Chernobyl, empezs
a consolidarse afios mdas tarde, en el momento que un grupo de investigadores de la
UNAM, me invité a una serie de reunjones en las que se comenté sobre la posibilidad
de desarrollar, un modelo computacional que estuviera en condiciones de simular el
comportamiento del aire de la atmdsfera. Entre estos investigadores se encontraba el
Dr. Eduardo Ramos y la Dra. Rina Aguirre. En aquel entonces (1990); no se tenfa una
idea muy precisa del método numérico y del algoritmo de solucién que se incorporaria
en el programa de cémputo. Durante las reuniones, se platicd que el esquema numérico
deberia ser al menos tridimensional y en estado transitorio.

Algunos afios después (1993), se iniciaron las actividades para desarrollar el modelo
computacional que se presenta en este trabajo. A partir de entonces, el Dr. Jaime
Cervantes {director de esta tesis) y el Dr. Eduardo Ramos, han seguido muy de cerca
los avances logrados.

En este trabajo, se presentan las bases tedricas y computacionales para simular la
dispersion de particulas sélidas en la atmdsfera.

El estudio de la dispersién de particulas sdlidas y liquidas en el interior de un flujo
turbulento, ha sido abordado desde tiempo atras por investigadores en el campo de
la ingenieria mecédnica, particularmente en el disefio de quemadores que utilizan, ya
sea carbdon o hidrocarburos liquidos. En estos dispositivos, es de mucha importancia
determinar la trayectoria de las particulas de combustible, para optimizar la eficiencia
de la combustién.

A lo largo de esta tesis, se mencionan los aspectos relevantes y las aportaciones del
presente trabajo de investigacién doctoral. A manera de sintesis, las aportaciones mas
significativas son las siguientes: (a) desarrollo de un modelo computacional (tridimen-
sional y en estado transitorio), que determina el campo de velocidades y temperaturas
del aire de la atmdsfera, en condiciones neutras y estables, (b) desarrollo de un mo-
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delo algebraico de esfuerzos de Reynolds, el cual es utilizado tanto para determinar
el campo de velocidades del aire atmosférico, como para determinar la trayectoria de
particulas y (c) desarrollo del modelo Lagrangiano Estocdstico Deterministico (LSD),
que permite predecir la dispersién de particulas sélidas en la atmésfera.

El autor desea comentar, que la gran mayoria de los estudios en meteorologia con-
sideran a las particulas como elementos de fluido, otros cuantos, incluyen la velocidad
terminal de una particula esférica, en su ecuacién de cantidad de movimiento. Pero
hasta donde el autor tiene conocimiento, no se ha incorporado de manera conjunta, la
influencia que el fluido en su movimiento turbulento tiene sobre las particulas y la in-
fluencia que tienen las particulas sobre el fluido. El acoplamiento en dos sentidos, es de
mucha importancia, sobre todo si se toman en cuenta situaciones en donde la concen-
tracion de particulas, es tan grande que el campo de velocidades del fluido se modifica.
El autor desea reconocer que su campo de investigacién no es la meteorologia, sin em-
bargo, la experiencia de varios afios de investigacién en el drea de flujos en dos fases con
particulas en suspensidn, le han permitido formular un modelo Euleriano-Lagrangiano
para el calculo de la dispersién de particulas sélidas en la atmdsfera. Ademas, es el de-
seo del aritor que las contribuciénes de este trabajo, se consideren como una aportacién
de la ingenieria mecanica, a la meteorologia.

En el primer capitulo, se presentan algunos de los antecedentes del estudio de
flujos atmosféricos con particulas (consideradas como elementos de fluido). Con el
proposito de describir las caracteristicas de los modelos de diagnéstico, se presenta el
modelo Euleriano-Lagrangiano MATHEW-ADPIC. Este modelo es uno de los modelos
que miés se ha utilizado para realizar la simulacidén de eventos en donde se libera de
manera accidental, una nube de particulas téxicas. Durante la presentacién del modelo
MATHEW-ADPIC, se comentan los diferentes enfoques que existen en la actualidad,
para cerrar las ecuaciones del flijo turbulento. En el primer capitulo, se presenta
también el modelo de diagndstico Euleriano-Lagrangiano ERAD. Para comprender
el modelo de dispersién de particulas que se incluye en ERAD y en el modelo que
se presenta en este trabajo, fue necesario incluir la teorfa sobre la cual se basan los
métodos de Monte Carlo y los métodos de cadenas de Markov. Estos métodos han sido
utilizados ampliamente por los meteorélogos para simular la dispersién de particulas,
que se comportan como elementos de fluido. Al final del capitulo de introduccién, se
presentan brevemente las caracteristicas generales de los modelos meteorolégicos de
prondstico. Se citan algunos de los modelos que existen en la actualidad.

En el segundo capitulo, se presentan las ecuaciones que rigen el comportamiento
del aire de la atmésfera. Se presentan las dos formas posibles de incluir el campo de
presiones en las ecuaciones de cantidad de movimiento. La primer forma, considera
que la presion en las ecuaciones, es inicamente funcidn de las caracteristicas térmicas y
dindmicas del flujo. La segunda forma, toma en cuenta que la presion en las ecuaciones
diferenciales; estd constituida por la presién hidrostatica més la presion correspondiente
a las caracteristicas térmicas y dindmicas del flujo. Utilizando un enfoque similar al
que se considerd para definir la forma de tratar el campo de presiones, se introduce la
definicién de la temperatura potencial. En el segundo capftulo, se presenta la definicién
de las condiciones: neutras, estables e inestables, que se presentan en la atmdsfera.

En el tercer capitulo, se presentan los detalles del modelo de turbulencia conocido
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en la literatura como: modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds. Se presentan las
expresiones algebraicas que permiten cuantificar la influencia de la superficie terrestre,
sobre las fluctuaciones de presién-deformacién, que aparecen en las ecuaciones de los es-
fuerzos de Reynolds y sobre las fluctuaciones de presién-gradiente de temperatura, que
aparéecen en las ecuaciones de los flujos turbulentos de calor. Se aprovecha esta parte
de la discusion, para presentar en detalle las condiciones de frontera de las ecuaciones
que figen el movimiento turbulento del aire de la atmésfera.

En el cuarto capitulo, se presenta el modelo de dispersién de particulas slidas LSD.
Se describen las caracteristicas del movimiento de iina particula sélida en el interior
de un fluyjo turbulento. Se describe el algoritmo que utiliza el modelo para generar
la nube inicial de particulas sélidas. La nube inicial puede tener geometria esférica
o tener forma de "hongo”. Esta iltima se genera debido a una carga explosiva. Se
presenta el algoritmeo utilizado en el modelo, para definir la condicién de frontera de las
patticulas, El algoritmo utiliza las reglas de probabilidad condicional para determinar
si la particilla en su trayectoria: abandona el dominio de estudio (se deposita sobre la
supeificie tettestre) o perinanece en e aire.

Eneél quinto capitiilo, se presentan las caracteristicas generales del método numérico
de los voltmenes finitos de contiol. Este método es el que se utiliza pata resolver las
eciiaciones diferenciales qiie se presentaron en el capitulo 2. Se menciona brevemente
el algoritmo SIMPLE, el cual permite determinar el campo de presnones a partir de
qiie el campo de velocidades, satisface el principio de conservacién de masa.

Al inicio del sexto y iltimo capitulo, se mencionan los trabajus de investigacién
giie se han rea.liz'ado', durante las diferentes etapas del desarrollo del modelo que se
presetita en este trabajo. Se presentan cinco casos de andlisis, en los cuales se muestra
la ca,pa.c1da.d que tiene el nodelo de simular apropladamente diferentes tipos de flujo;
desde el fliijo laminar en el interior de un dicto con seccién transversal cuadrada, (primer
caso), hasta la dispersién de patticulas sélidas, en un flujo atmosférico con topografia
corripleja (quinto caso). Con los resultados obtenidos en los cinco casos que se analizan
(¥ con los trabajos de investigacidén que se han llevado a cabo hasta la fecha), es posible
concluir que se cuenta; no sélamente con un modelo computacional que permite resolver
las ecuaciones diferenciales que se presentan en este trabajo, sino que es un modelo,
que p‘u'e'de gér la base para el desarrollo de temas futuros de investigacién, tanto basica
corno aplicada.

Muchas personas han contribuido a que el autor ha.ya, llegado a obtener el gra.do de
doctor, en esta apasionante disciplina que es la mecdnica de los fluidos. No quisiera
dejar de mencionar al maestro Dagoberto de la Serna, quien influyd sustancialmente
en mi decisidén por estudiar esta disciplina. El maestro de la Serna, al dar su clase de
la materia: Mecdnica del Medio Continuo en la Facultad de Ingenieria de la UNAM, se
referia con mucho entusiasmo a la utilidad que tienen las ecuaciones diferenciales en la
solucién de probleinas que se presentan en la industria aeroespacial. El Ing. Augusto
Sanchez C., profesor de la Facultad de Ingeneria e investigador durante varios afios
del Instituto Nacional de Investigaciones Nucleares (ININ), me dié la oportunidad de
iniciarme (en el ININ) en el estudio e investigacién de la mecdnica de los fluidos. El
Di. Jaime Cervantes, director y asesor de esta tesis, y ademds muy buen amigo mio,
me confié la tarea de desarrollar los modelos numéricos necesarios, durante el proyecto
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de investigacién conjunta entre México y Alemania, denominado: ”Transferencia de
Calor y Masa en Flujos en Dos Fases con Particulas en Suspensién”. En el marco de
este proyecto conjunto, tuve la oportunidad de trabajar durante casi dos afios con el
Profesor, Dr. Franz Durst, del Instituto de Dindmica de Fluidos de la Universidad de
Erlangen-Niirenberg, quien junto con los Drs. George Scheuerer, Dragoslav Milojevic
y Thomas Borner, me iniciaron en la simulacién numeérica, de los flujos en dos fases
con particulas sélidas en suspensién. El Dr. Eduardo Ramos, quien con su paciencia
y asesorfa siempre me influyé 4nimo para llegar a la conclusién de este trabajo.

Deseo agradecer a las autoridades del Instituto Nacional de Investigaciones Nuclea-
res, lugar en donde he desarrollado mi actividad como investigador, el gran apoyo que
recibi para la realizacién de este trabajo. El apoyo recibido por las autoridades de la
Facultad de Ingenieria de la UNAM, especialmente por el Dr. Francisco Solorio, se
agradece grandemente. También deseo agradecer, el apoyo recibido por la Direccién
General de Servicios de Cémputo Académico (DGSCA), ya que sin tener acceso a la
supercomputadora Cray YMP, no hubiese sido posible realizar gran parte de los cdlculos
que se presentan en este trabajo. Deseo agradecer el apoyo brindado por todas las
personas que laboran en el Laboratorio de Visualizacién de 1a DGSCA, especialmente al
Fis. Joaquin Herndndez y al Mat. Juin Lépez. Quisiera mencionar que este laboratorio
es Unico en México y sin el cual, no hubiese sido posible generar las animaciones en
video que acompafian este trabajo escrito. Agradezco el apoyo moral de varios de los
miembros de la Divisién de Dindmica de Fluidos de la Sociedad Mexicana de Fisica,
quienes estuvieron al tanto del desarrollo de este frabajo.

Agradezco mucho la paciencia, el carifio y el apoyo decidido de mi esposa Maria
Esther y de mis traviesos pero inteligentes y responsables hijos: Maria Esther y Rubén.

Agradezco también el apoyo recibido por mi Padre, el Dr. Alfonso Avila, quien me
enseiié desde muy pequerio el hdbito del estudio. Agradezco el gran apoyo recibido por
mis hermanos: Alfonso, Jorge, Luis y Leticia.

Rubén Avile Rodriguez
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Nomenclatura

a coeficiente del modelo de cadenas de Markov [ ], ec. (1.47); ve-
locidad del sonido [m/s] (cap. 2); radio de la nube de particulas
[m](cap. 4)

b coeficiente del modelo de cadenas de Markov [ ], ec. {1.48)

B constante de la ley logaritmica de pared [ ], ec. {(6.8)

Cp calor especifico del fluido a presién constante [J/kg-K]

Co constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (6.40}

Cu constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.69)

Cy coeficiente de friccidn local [ ], ec. (6.15)

Co constante universal | ], ec. (1.31)

C, constante del modelo de turbulencia [ |, ec. (2.49)

Cr constante del modelo de dispersién { ], ec. (4.34)

o constante del modelo de turbulencia | ], ec. (3.10)

C| constante del modelo de turbulencia | ], ec. (3.23)

Cy constante del modelo de turbulencia { ], ec. (3.11)

b constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.24)

C constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.12)

C. constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (2.52)

Cle constante del modelo de turbulencia [ }, ec. (2.50)

Cae constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (2.50)

Cse constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (6.43)

Cy, constante del modelo de turbulencia { ], ec. (6.44)

C. funcién del modelo de turbulencia modificado { ], ec. (6.42)

Ch constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.46)

Cio constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.16)
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constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.26)

constante del modelo de turbulencia [ ], ec. (3.17)

constante del modelo de turbulencia [ |, ec. (3.18)

didmetro de la particula {m]

niimero aleatorio independiente [s'/2], ec. (1.31)

difusién adimensional [ ], ec. (6.71)

tensor de difusividad del fluido [m?/s], ec. /1.7)

didmetro hidraulico, 4 Area/Perimetro [m]

coeficiente de dispersién del fluido [m?/s], ec. (4.6)

coeficiente de dispersién de las particulas [m?/s), ec. (4.5)

funcién de correccidn de pared de las fluctuaciones de presién [ ],
(cap. 3); coeficiente de arrastre no lineal [ ], ec. {4.11)

pardmetro de Coriolis [1/s]

aceleracién de la gravedad [m/s?]

produccién de energfa cinética turbulenta por flotacién [kg/m-s?),
ec. (3.14)

produccién de esfuerzos de Reynolds por flotacién [kg/m-s%], ec.
(3.4)

produccién de flujos turbulentos de calor por flotacién [kg K/m?-s2),
ec. (3.6)

altura de la nube de particulas [m], (cap. 4)

escala de longitud de la turbulencia [m], (cap. 3)

escala de longitud de la turbulencia {m), {cap. 3)

escala de longitud de Monin-Obukhov [m], ec. (3.49); longitud total
de la placa [m], (cap. 6)

longitud de entrada [m]

escala integral de longitud (Euleriana) [m], (cap. 4)

masa equivalente de TNT [kg], (cap. 4)

masa de la particula [kg]

nimero de particulas [ ]

presién [N/m?)]

presion estdndard [N/m?], (cap. 2)
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presién hidrostdtica [N/m?], ec. (2.11)

desviacién de la presién con respecto a la presion hidrostatica
[N/m?)

produccién de energia cinética turbulenta por el cortante medio
[kg/m-s?), ec. (3.13)

altura de la capa limite planetaria [m], (cap. 6)

produccién de esfuerzos de Reynolds por el cortante medio
[kg/m-s%], ec. (3.3)

produccién de la varianza 82 [kg K2/m?-s], ec. (3.38)

produccién de flujos turbulentos de calor por cortante medio [kg
K/m?.s%, ec. (3.5)

nimero de Prandtl [ ]

mimero de Prandtl turbulento [ ]

flujo de calor per unidad de drea {[W/m?]

flujo de calor cinemdatico [m K/s], figura 6.32

flujo de calor por unidad de drea en la superficie [W/m?)

flujo volumétrico [m*/s], ec. (6.2)

coordenadas de las particulas [m], ec. (1.11)

relacién entre escalas de tiempo [ ], ec. (3.45)

niimero de Reynolds basado en el didmetro hidrdulico [ ]. ec. (6.3)
nimero de Reynolds basado en la distancia z [ }, ec. (6.13)
niimero de Reynolds basado en el espesor de capa limite [ ], (cap.
6)

nmimero de Reynolds de la particula [ ], ec. (4.12)

ndmero de Richardson { ], ec. (3.89)

correlacién de velocidad del fluido en contacto con las particulas |
], ec. (4.1)

correlacién de velocidad de las particulas [ ], ec. (4.2)

coeficiente de correlacién Lagrangiana [ ], ec. (1.40)

entropfa {m?/s?-K], (cap. 2)

niimero de Schmidt turbulento [ ]

influencia de la superficie sobre las fluctuaciones de presion-

velocidad [kg/m-s%], ec. (3.9)
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influencia de la superficie sobre las fluctuaciones de presion-
temperatura [kg K/m?-s?], ec. (3.15)

tiempo [s]

temperatura del fluido {K]; tiempo total transcurrido [s], ec. (6.73)
tiempo adimensional [ ], (cap. 6)

temperatura adimensional [ ]

escala integral de tiempo Lagrangiana [s]

escala integral de tiempo Euleriana [s], cap. (4)

escala integral de tiempo del fluido en contacto con las particulas
[s]. ec. (4.4)

escala integral de tiempo de las particulas [s], ec. (4.3)

desviacion de la temperatura con respecto a la temperatura
adiab3tica [K]

temperatura media adiabdtica del fluido [K]

temperatura de ia superficie [K]

velocidades medias del fluido [m/s)

velocidades del fluido interpoladas fm/s], ec. {1.1)

velocidad a partir de la solucién analitica y solucidon numeérica re-
spectivamente {m/s]

velocidad adimensional [ |

velocidades instantdneas del fluido [m/s]

fluctuaciones de velocidad del fluido [m/s]

velocidades de las particulas [m/s]

velocidades geostrdficas [m/s]

desviacién estdndard de las fluctuaciones de velocidad en turbulen-
cia isétropa [m/s], ec. (6.51)

varianza de las fluctuaciones de velocidad [m?2/s?]

esfuerzos de Reynolds [m?/s?]

flujos turbulentos de calor [m K/s]

varianza de las fluctuaciones de velocidad en la direccién z [m?/s?],
figuras 6.30 y 6.31

velocidad de difusién de particulas jm/s], ec. (1.9)



Simbolos griegos
a

Q,
4 7]

velocidad de transporte de particulas [m/s], ec. (1.9)
fluctuaciones de velocidad del fluido en contacto con las particulas
[m/s]. (cap. 4)

velocidad de friccién [m/s]

componente z de la velocidad de friccién [m/s), ec. (3.53)
componente z de la velocidad de friccién [m/s], ec. (3.54)
vector de velocidad de las particulas [m/s}, (cap. 1)
velocidad del fluido fuera de la capa limite [m/s], (cap. 6)
velocidad relativa particulas-fluido [m/s], ec. {4.13)
volumen especifico del fluido [m?/kg]. (cap. 2)

velocidad terminal de las particulas [m/s], (cap. 4)
fluctuaciones de velocidad de las particulas [m/s], (cap. 4)

varianza de las fluctuaciones de velocidad en la direccién y [m?/s?),
figuras 6.30 y 6.31

varianza de las fluctnaciones de velocidad en la direccién z [m?/s?],
figuras 6.30 y 6.31

velocidad adimensional [ ]

vector de la posicién inicial de las particulas [m], (cap. 1)
coordenadas cartesianas [m]

posicién de las particulas [m}, (cap. 6)

vector de posicién de las particulas [m], (cap. 1)

fuerza de cuerpo en la direccién vertical [N/m?], ec. (2.1)

altura de la capa de inversién térmica [m)

pardmetro de rugosidad [m]

punto localizado en la vecindad de la superficie [m]

distancia adimensional [ ]

varianza del desplazamiento de las particulas en la direccién y [m?)
varianza del desplazamiento de las particulas en la direccién z [m?]

difusividad molecular [m?/s], ec. (3.39)

dngulo formado por las velocidades del viento [rad], (cap. 3}
difusividad turbulenta de energia térmica [m?/s]

coeficiente de expansion térmica [1/K]
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constante para atmdsfera estable en la definicién de $n, [ ], ec. {3.95)

constante para atmosfera inestable en la definicién de ¢, [ ], ec.
(3.99)

relacién de calores especificos [ ]

gradiente adiabdtico de la temperatura [K/m)]

espesor de la capa limite [m], (cap. 6)

incremento de tiempo Lagrangiano [s]

incremento de tiempo Euleriano [s]

volumen de la celda numérica {m?

disipacién de energia cinética turbulenta {m?/s%]

disipacidn de la varianza 87 [K?/s], ec. (3.39)

temperatura potencial [K], (cap. 2); dngulo de giro de la espiral de
Ekman [grados], (cap. 6)

fluctuacién de temperatura [K}

varianza de las fluctuaciones de temperatura [K?]

valor medio de la temperatura potencial del fluido [K]
temperatura de conduccién [K], ec. (3.55)

energia cinética turbulenta [m?/s?]

constante de von Kdrmén | ]

conductividad térmica [W/m K]

escala de longitud de la turbulencia [m], (cap. 6)

escala de longitud los remolinos turbulentos [m], ec. (4.36)
viscosidad dindmica molecular [kg/m-s)

viscosidad dindmica turbulenta [kg/m-s]

viscosidad cinemdtica turbulenta [m?/s]

componente = de la viscosidad turbulenta [m?/s], ec. (3.60)
componente z de la viscosidad turbulenta [m?/s], ec. (3.61)
variable adimensional [ ], ec. (3.48)

correlaciones de presién-deformacién [kg/m-s?], ec. (3.7)

correlaciones de presién-deformacién debido a las fluctuaciones de
velocidad [kg/m-s®], ec. (3.10)

correlaciones de presién-deformacion debido al gradiente de la ve-
locidad media ¥ a las fluctuaciones de velocidad [kg/m-s%], ec.
(3.11)
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correlaciones de presién-deformacién debido a flotacién [kg/m-s],
ec. (3.12)

influencia de la superficie sobre las correlaciones de presion-
deformacién II;;; [kg/m-s%], ec. (3.23)

influencia de la superficie sobre las correlaciones de presion-
deformacién II;;» [kg/m-s%], ec. (3.24)

influencia de la superficie sobre las correlaciones de presion-
deformacién II; 5 [kg/m-s?]

correlaciones de presién-gradiente de temperatura [kg K/m?.s?), ec.
(3.7)

correlaciones de presion-gradiente de temperatura debido a las fluc-
tuaciones de velocidad y temperatura kg K/m?*-s?], ec. (3.16)

correlaciones de presidén-gradiente de temperatura debido al gra-
diente de la velocidad media y a las fluctuaciones de temperatura
[kg K/m?-s?], ec. (3.17)

correlaciones de presion-gradiente de temperatura debido a
flotacién [kg K/m?.s?], ec. (3.18)

influencia de la superficie sobre las correlaciones de presién-
deformacion Iy, [kg K/m?-s?], ec. (3.26)

influencia de la superficie sobre las correlaciones de presidn-
deformacidn Il [kg K/m?-s%]

influencia de la superficie sobre las correlaciones de presién-
deformacién I3 [kg K/m?-s?|

densidad del fluido [kg/m?]

desviacién estdndard de las fluctuaciones de velocidad [m/s]
nimero de Prandtl de la disipacién de turbulencia [ |

mimero de Prandtl de la energia turbulenta [ ]

variable temporal [s]

tensor de esfuerzos [N/m?]

tiempo de vida caracteristico de los remolinos Lagrangianos [s], ec.
(4.34)

tiempo caracteristico de la particula [s], ec. (4.10)
tensor de la varianza del desplazamiento de las particulas [m?]
variable general
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funcién universal de energfa térmica en la capa superficial [ ]
funcién universal de cantidad de movimiento en la capa superficial

[]

concentracién de especies [ |, ec. (1.7)

concentracién de especies inicial [ ]

concentracién de particulas en un volumen de control [N,/m?]
funcién universal de energia térmica en la capa superficial [ ]
funcién universal de cantidad de movimiento en la capa superficial

[]

velocidad angular de la tierra [rad/s]



Capitulo 1

Introduccién

1.1 Motivacién

El ser humano durante su historia, se ha enfrentado a un sinnimero de situaciones
adversas que han puesto en riesgo su existencia. Entre estas adversidades destacan los
fendmenos naturales (incendios, temblores, erupciones, tornados, huracanes y avalan-
chas) y los fenémenos creados por €l hombre mismo, ya que en su afdn por conseguir
una mejor calidad de vida, ha ocasionado que el aire del medio ambiente se deteriore
al grado que con frecuencia se presentan situaciones de emergencia (liberacién de gases
y particulas téxicas a la atmésfera, explosiones y contaminacién ambiental).

Algunos de estos fendmenos estan estrechamente relacionados con la capacidad que
tiene la atmoésfera para transportar y dispersar particulas suspendidas.

En particular, en una erupcién, una cantidad inmensa de material volcinico es
lanzado hacia la atmdsfera en forma de ceniza. En una explosién una buena parte
del material contenedor de la fuente de energia es liberado en forma de particulas.
Durante un incendio las corrientes convectivas transportan particulas hacia las capas
superiores de la atmésfera. En las zonas industriales y urbanas los productos de la
combustion (gases o particulas sélidas) que son liberados ocasionan dafios al medio
ambiente. El transporte del polen, granizo y gotas de lluvia son ejemplos adicionales
de flujos atmosféricos con particulas en suspensién.

El estudio tedrico y computacional de los flujos atmosféricos acompafiados por una
nube de particulas, recibié un gran impulso a partir de la décadas de los 70’s, debido
principalmente a los siguientes factores: (a) los altos indices de contaminacién que se
presentan en diversas ciudades, en donde no es favorable la dispersion de los gases,
(b) los dafios ocasionados por los fenémenos naturales o por la liberacién accidental
de gases téxicos, (c) el accidente nuclear de Chernobyl (1986), (d) el desarrollo de
algoritmos computacionales que resuelven las ecuaciones que rigen el comportamiento
del aire de la atmdsfera, (e) el desarrollo de modelos de turbulencia que permiten

determinar la varianza de las fluctuaciones de velocidad (u:?), las cuales interaccionan
con la trayectoria de particulas suspendidas en el aire, y (f) el incremento de la velocidad

de proceso y capacidad de almacenamiento de los sistemas de cémputo.
En el presente trabajo, se establecen las bases tedricas y computacionales que per-
miten comprender, modelar y simular los flujos atmosféricos con particulas en sus-
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pension.

Contribuir al conocimiento de estos flujos, es de inferés para el autor ya que al
desarrollar modelos capaces de predecir la dispersién de nubes téxicas, se podran es-
tablecer zonas de riesgo de las instalaciones industriales, e identificar politicas a seguir
en caso de accidentes severos.

1.2 Antecedentes

Determinar la dispersion de contaminantes gaseosos o solidos que son liberados a la
atmosfera es un problema dificil de abordar. La complicada naturaleza de los procesos
fisicos y quimicos que una nube de particulas experimenta en un flujo atmosférico, la
irregulardad de la superficie terrestre, la estratificacién de la atmésfera y los cambios
con respecto al tiempo de las caracteristicas medias y turbulentas del flujo de aire;
son algunos de los factores que hacen que la solucién al problema de la dispersién
de particulas sea muy compleja. Como se menciond en la seccién [1.1}, el estudio
de los flujos con particulas tuvo un gran impulso a partir de la década de los 70's.
Anteriormente, este tipo de flujos fue estudiado de manera intensiva por los militares
de los Estados Unidos de Norteamérica (EUA), ya que en caso de detonacidn accidental,
o por actos de terrorismo, de un explosivo quimico colocado en un depésito de armas
nucleares, era necesario conocer la dispersién y trayectoria de las particulas radioactivas
y consecuentemente determinar las acciones a tomar en cuanto a evacuacion y resguardo
de la poblacién civil (Church, 1969), (Cederwall and Peterson, 1990), (Beck, 1984),
(Thompson, 1990), (Beck and Anspaugh, 1990), {Glasston and Dolan, 1977), (Baskett
and Cederwall, 1991a). Estos estudios se realizaron mediante experimentos llevados a
cabo en el estado de Nevada de los EUA desde 1955 a 1963, afio en que se prohibio que
plutonio en forma de aerosol se liberara a la atmosfera (Boughton and DeLaurentis,
1992).

El accidente del reactor nuclear de Chernobyl (Dickerson and Sullivan, 1986);
motivé que la industria nuclear tomara conciencia de la importancia de realizar in-
vestigacién relacionada con el cdlculo de la dispersién intercontinental de particulas
(Zannetti, 1990) y la determinacién del término fuente (energia y cantidad de material
que se libera en caso de accidente severo) de una central nuclear.

Al principio de la década de los 80s, la industria aeronautica se interesé en el pro-
blema de flujos atmosféricos con particulas suspendidas, ya que ocurrieron incidentes en
donde aviones de pasajeros se dafiaron al encontrarse de manera repentina con nubes de
ceniza volcidnica. En 1982 dos aviones del tipo Jumbo 747-200 (en un lapso de tres sema-
nas), se encontraron con ceniza proveniente de dos erupciones del volcin Galunggung
en Java, Indonesia. En ambos casos la ceniza volcdnica entrd a las turbinas haciendo
que las aeronaves perdieran empuje; por lo que tuvieron que aterrizar con dificultad
en el aeropuerto de Jakarta. Entre diciembre de 1989 y febrero de 1990, cinco aviones
comerciales sufrieron daflo al encontrarse con nubes de ceniza proveniente del volcan
Redoubt en Alaska. El incidente mas serio le ocurrié a un Jumbo 747-400, cuyo costo
de reparacién se evalud en $80 millones de délares (Casadeval, 1991).

A partir de los afios 70 ’s, diversos grupos de investigacidon han desarrollado modelos



matematico-computacionales, con el objeto de entender los fendmenos meteorolégicos
locales (< 10 km), intermedios (entre 10 km y 100 km), regionales (> 100 km) y globales
(del orden de las dimensiones de la capa atmosférica), y proporcionar los pardmetros
meteoroldgicos (velocidad, temperatura y caracteristicas turbulentas) requeridos por
los modelos de dispersién de particulas. Sin embargo, la fisica que se incluye en varios
de estos cédigos es limitada (Williams and Yamada, 1990), tal es el caso de los mode-
los que hacen uso de la tradicional formulacién Gaussiana, o aquéllos que consideran
que la velocidad media y las caracteristicas turbulentas del flujo de aire son indepen-
dientes del tiempo. En la actualidad, los modelos matematico-computacionales son
la herramienta mas adecuada tanto para determinar las caracter{sticas meteoroldgicas
de la atmdsfera, como para realizar estudios de la calidad del aire. Estos modelos se
clasifican en dos grupos: (a) modelos de diagnéstico y (b) modelos de pronéstico. En al-
gunos casos, ambos modelos han sido acoplados con modelos de dispersién de particulas
del tipo Lagrangiano. El acoplamiento de los modelos meteorologicos con los mode-
los de dispersién de particulas; da como resultado que se tenga un enfoque hibrido
(Euleriano-Lagrangiano) al problema de la dispersién. Las variables meteoroldgicas
que influyen en la dispersién de particulas; se determinan en un dominio Euleriano
ya sea al interpolar valores medidos (métodos de diagndstico) o al resolver las ecua-
ciones diferenciales (métodos de prondstico) que rigen el comportamiento del aire de la
atmésfera. El enfoque Lagrangiano; consiste en seguir varios miles de trayectorias indi-
viduales de particulas (o cimulos de particulas) en el interior de los volimenes (celdas)
utilizados para discretizar el dominio en estudio. La naturaleza tan complicada de los
mecanismes de interaccién entre la fase continua (aire) y la fase dispersa (particulas);
ha propiciado que existan diferentes alternativas para modelar los fendmenos fisicos de
difusién turbulenta.

A continuacién se presentan algunas caracteristicas de los modelos meteoroldgicos
(Euleriano-Lagrangianos), que son utilizados en la actualidad.

1.3 Modelos de diagnoéstico

Los modelos de diagnéstico, calculan los pardmetros meteoroldgicos a partir de la
interpolacidn o extrapolacién de datos experimentales. El campo de velocidades se en-
cuentra al satisfacer la ecuacién de continuidad V e 0 = 0, donde @ = ;i + ©,j + usk.
Desafortunadamente, al satisfacer exclusivamente el criterio de no divergencia, no es
posible conocer una solucién tnica, por lo que se requiere de condiciones adicionales,
comunmente en la forma de pardmetros de estabilidad (pardmetros empiricos depen-
dientes de la estabilidad de la atmdsfera), que deben de cumplirse para poder escoger
una solucién de las muchas que satisfacen la ecuacién de continuidad (Boughton and
DeLaurentis, 1992). Estos modelos, tienen las siguientes desventajas: (a) requieren
para su funcionamiento de una gran cantidad de datos experimentales, que deben
ser tomadas mediante redes densas de medicién, (b) no son utilizados para prede-
cir la evolucidn temporal de las variables meteorolégicas, sino que proporcionan una
estimacién de la condicién en estado estacionario, (c) no es posible predecir apropia-
damente flujos tridimensionales, estratificados a mesoescala (Lyons et al., 1993). La



ventaja principal de estos métodos es que incorporan informacién tomada de medi-
ciones. Uno de los modelos hibridos de diagnéstico mds conocidos, es el constituido por
el modelo meteorolégico MATHEW (Mass-Consistent Three-dimensional Wind field)
y el modelo de dispersién ADPIC (the Atmospheric Diffusion Particle-in-Cell), desa-
rrollados en la década de los 70°s en el Laboratorio Nacional de Lawrence Livermore
(LLNL) en los EUA (Sherman, 1978), (Lange, 1978).

El modelo MATHEW-ADPIC, constituye el nicleo computacional del sistema ARAC
(Atmospheric Release Advisory Capability), el cual es un servicio de respuesta a emer-
gencias en caso de liberacién accidental de material nuclear hacia la atmosfera. Este
servicio, tiene la tarea (asignada por el Departamento de Energia de los EUA) de es-
timar el impacto de accidentes radiolégicos que pueden ocurrir en cualquier parte del
mundo (Dickerson and Lange, 1986), (Gudiksen et al., 1985).

La experiencia del grupo del LLNL es muy arnplia ya que desde 1973 (Lange,
1973), han realizado muiltiples ejercicios de simulacién de la dispersién de contami-
nantes atmosféricos a escala intermedia (mesoescala) (Rodriguez and Rosen, 1984),
a escala regional (Lange, 1978), (Ellis and Sullivan, 1991), a escala intercontinental
(Rodriguez, 1988) y han respondido a situaciones de emergencia tales como el accidente
nuclear de Chernobyl (Dickerson and Sullivan, 1986). El modelo MATHEW-ADPIC,
también ha sido utilizado para validar modelos que sirulan la evolucién temporal de
una nube de particulas, en los segundos posteriores a una explosién quimica (Baskett
and Cederwall, 1991a), (Foster et al., 1990).

MATHEW, es un modelo de diagndstico, tridimensional, a escala regional que deter-
mina el campo de velocidades en coordenadas cartesianas a partir de una formulacién
variacional. En este modelo, se define una funcional integral (F), la cual si se minimiza.
(6 E = 0); se obtienen expresiones algebraicas que hacen minima la varianza de la dife-
rencia entre los valores "observados” y los valores "ajustados” de las velocidades. En la
definicion de la funcional; se considera que los valores "ajustados” deben satisfacer la
condicién de no-divergencia del vector velocidad (Rodriguez et al., 1985). La funcional
utilizada en MATHEW es la siguiente (Sherman, 1978):

E(5,5,W,)) = jv [a?, E-T) +a(F—0,)+?(W—T,)° + AV e ﬁ] dedydz

| (1.1)
donde: Z,T,W son las velocidades "ajustadas” o calculadas por el modelo, %,,%,,,,
son velocidades interpoladas o extrapoladas a partir de datos experimentales (valores
"observados”), A es un multiplicador de Lagrange y los valores a;, y a,, son los factores
de "peso” de Gauss ("Gauss precision moduli”}, en la direccién horizontal y en la
direccién vertical respectivamente. Los factores de Gauss dependen de la estabilidad
atmosférica y de la razén de aspecto de las celdas Eulerianas, en las cuales se divide el
dominio (Rodriguez et al., 1985). Las expresiones que minimizan la funcional (1.1),
tienen la siguiente forma:
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La ecuacion de A, se obtiene al derivar las ecuaciones (1.2-1.4) y sustituir el resultado
en la ecuacién (1.5), por lo que se obtiene la ecuacién eliptica de Poisson:

(1.4)

w=w, +

(1.5)
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La ecuacién (1.6), se resuelve numéricamente (mediante diferencias finitas) en un
dominio definido por un prisma rectangular, cuya superficie inferior se localiza en la
region de menor nivel topogrifico. La region de estudio se discretiza en una malla rec-
tangular con tamarios de celda Az, Ay, Az. La forma de analizar superficies complejas
en MATHEW, es a partir del "bloqueo” de las celdas rectangulares, las cuales se locali-
zan en la frontera sdlida (velocidad nula). Utilizando este tipo de procedimiento, no es
posible simular adecuadamente la fopografia de la regidn, ya que se analizan geometrias
en forma de "dientes de sierra” cuyo tamafio depende de la discretizacién del dominio.
Para resolver este problema, es necesario recurrir a los métodos numéricos que per-
miten deformar las fronteras (método de elemento finito) o resolver las ecuaciones de
transporte en coordenadas generalizadas. Estos ultimos, hacen uso de los algoritmos
que permiten deformar las mallas computacionales, y ajustarlas a la geometria de la
superficie (body fitted coordinates). El modelo matemdtico que se presenta en esta
tesis (como se explicard en detalle), resuelve las ecuaciones de conservacion y trans-
porte en coordenadas cartesianas, por lo que recurre también al bloqueo de voliimenes
rectangulares para simular geometrias complejas.

Una vez que se conoce la distribucion de los factores A(z,y, 2); el campo de veloci-
dades "ajustado” se determina a partir de las ecuaciones (1.2-1.4). Estas velocidades
constituyen el campo de vientos, que serd utilizado por el modelo ADPIC para cal-
cular la difusién de contaminantes. Recientemente Gross (Gross, 1996), compard los
resultados obtenidos con un modelo tridimensional (no-hidrostdtico), semejante al que
se presenta en este trabajo doctoral, con los obtenidos con un modelo de diagnédstico
similar a MATHEW. Gross, realizé estudios sobre la aplicabilidad de los modelos de
diagnéstico (mass-consistent) para el caso de dos geometrias: una correspondiente a
superficie homogénea (regién costera) y la otra en zona montafiosa. Las conclusiones
més relevantes del trabajo de Gross fueron: (a) el campo de velocidades "ajustado”,
depende en gran medida del campo inicial de velocidades que se obtiene a partir de
mediciones e interpolaciones, (b) la evolucién temporal del campo de velocidades no
puede ser determinada adecuadamente, {c) entre menor es el nimero de datos pro-
porcionados al procedimiento variacional, el error es cada vez mayor, (d) para una
oroprafia complicada, los modelos de diagndstico proporcionan resultados adecuados,

inicamente si se cuenta con una red muy densa de medicién. El comentario mas in-
teresante de Gross es en el sentido de que, si no se dispone de redes muy densas de
medicién, la utilizacién general de estos métodos no es recomendable.
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ADPIC, es un modelo de difusién de particulas, que permite determinar la dis-
persion de contaminantes atmosféricos en diferentes condiciones como son: (a) campos
de velocidad no uniformes, (b) rugosidad de la superficie no uniforme, (c) precipitacién
seca ¥y himeda, (d) decaimiento radioactivo y (e) parametros difusivos que dependen
del espacio y del tiempo. ADPIC, resuelve a partir de un procedimiento Euleriano-
Lagrangiano, la ecuacién tridimensional de adveccidn-difusién en coordenadas carte-
sianas. E] campo de velocidades del aire atmosférico, es proporcionado por el modelo
MATHEW., E] algoritmo de dispersién incluido en ADPIC, es el llamado Particle-in-
Cell algorithm (Crowe et al., 1977) (Crowe, 1982), el cual considera que varios miles de
particulas individuales (representadas como trazadores Lagrangianos), se desplazan en
el interior de una malla numérica Euleriana. En ADPIC, se supone que las particulas
se mueven con una velocidad de transporte (pseudo-velocidad) que es funcion de la
velocidad del aire, de los coeficientes del tensor de difusividad turbulenta D y del gra-
diente de la concentracién de la fase dispersa V¥. La expresién de la velocidad que
transporta a las particulas, se obtiene al representar la ecuacién de adveccién-difusién
en la siguiente forma:

' g—% + Ve (xa) = Ve (DVY) (1.7)
Si se combinan los dos términos de divergencia, se obtiene:
ox (-~ D o%
= — Vvl == Yip ) = .
at+Vo[x(u Z x)] at+Vo(xup) 0 (1.8)

donde D es el tensor de difusividad turbulenta (3x3) cuyos elementos son cero excepto
en la diagonal principal. Se ha observado que en la atmdsfera; los coeficientes de
difusidn turbulenta en la direccién horizontal son diferentes al coeficiente de difusién
en la direccion vertical, es decir: Dyy = D, = Dy; = D, # D3y = D,. La velocidad de
transporte (pseudo-velocidad) se expresa como:

p=U~14 (1.9)

donde la velocidad de difusién es:

Ug = EVT{ (1.10)

El procedimiento de solucion de la ecuacién Euleriana de adveccién-difusién, a
partir del modelo Lagrangiano incluido en ADPIC sigue los siguientes pasos:
(2).- 5i se conoce el campo de concentraciones en el tiempo t (¥,), a partir de las
condiciones iniciales o a partir del resultado de una iteracién anterior, entonces es
posible calcular la velocidad de difusién W4, la cual se suma al campo de velocidades
Yajustado” U (proporcionado por MATHEW), para obtener las pseudo-velocidades 1,
ec. (1.9).
(b).- Se calcula la nueva posicién de cada particula, considerando que son transportadas
con la velocidad Ty, durante el intervalo de tiempo At, es decir:

FH.Ag = -I_'t + ﬁpAt (111)
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donde Tyya; y Ty, representan las coordenadas de las particulas en el tiempo anterior y
posterior respectivamente. _

(¢).-Con la nueva distribucién de particulas, se calcula la concentracién ¥, a¢, que dard
inicio al siguiente ciclo.

Con el propdsito de discutir el modelo de turbulencia que utiliza ADPIC para definir
la difusividad turbulenta D y la velocidad de difusién W4, 2 continuacién, se presenta
una breve descripcién de los modelos utilizados en la actualidad para el cdlculo de
flujos turbulentos.

Para representar las caracteristicas turbulentas de un fluido en movimiento, se re-
curre regularmente a descomponer el valor instantdneo de las variables dependientes,
que aparecen en las ecuaciones de continuidad, cantidad de movimiento, energfa, etc.,
en un valor medio mas una fluctuacién: a = @ + &', en donde a puede ser cua.lquiera.
de las variables: densidad p, velocidad u;, presién p, temperatura potencial &, con-
centracion x, etc. Al sustituir la descomposicién de Reynolds en las ecuaciones de
conservacion y transporte, y realizar un promedio estadistico, surgen los términos tur-
bulentos: wulu}, u(f’, ulx’, etc., los cuales tienen que ser representados ya sea a partir
de relaciones semi-empiricas que incluyen el primer momento (valor medio) de la varia-
ble en cuestion; o a partir de ecuaciones de transporte para cada uno de los términos
turbulentos (segundos momentos). Sin embargo; en las ecuaciones de los segundos mo-
mentos aparecen correlaciones de mayor orden (terceros momentos), las cuales tendran
que ser modeladas a su vez, ya sea a partir relaciones semi-empiricas que son funcién
de correlaciones de menor orden; o a partir de formular nuevas ecuaciones para los
terceros momentos, ésto conduce al problema de "cerradura”.

En los modelos de diagnostico que son acoplados con modelos de dispersion de
particulas, los términos turbulentos se determinan exclusivamente a partir de rela-
ciones empiricas. Esta forma de modelar la turbulencia, tiene la desventaja de que
los parametros que se incluyen en las relaciones empiricas, tienen que ser ajustados
dependiendo del tipo de flujo en estudio (Ying and Canuto, 1996).

En los modelos de pronéstico, las correlaciones turbulentas se evalian a partir de
diferentes modelos entre los que se cuentan principalmente

-(a) modelos de segundo orden, los cu_a.l_gs resuelven ecuaciones de transporte para los
segundos momentos: ujul, ul@, 07, uly’, etc. Las correlaciones de tercer orden que
aparecen en estas ecua.cmnes se modelan mediante formulaciones semi-empiricas.

(b) Los modelos de primer orden, los cuales "cierran” las ecuaciones de transporte en el
primer momento estadistico. Estos modelos, recurren a la aproximacion de Boussinesq
(Launder and Spalding, 1972) para representar los términos turbulentos como funcién
de un coeficiente de difusién, y del gradiente del primer momento de las variables

dependientes, es decir:

B v [g— g;] Zbi (1.12)
- ulf = o gj (1.13)
—uly = Dtg—f-_ (1.14)
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donde: 1; es la difusivided turbulenta de cantidad de movimiento, a; = v,/ Pr; es la
difusividad turbulenta de energfa térmica (Pr; es el nimero de Prandtl turbulento),
D; = v,/ Se¢; es la difusividad turbulenta de concentracién (S¢; es el nimero de Schmidt
turbulento) y & = 0.5(u” + v2 + w”) es la energia cinética turbulenta.

El principal problema de estos modelos es contar con una expresién para evaluar
el coeficiente de difusividad turbulenta; €l cual es una representacién de las escalas de
velocidad y de las escalas de longitud de la turbulencia. Segin sea la forma de evaluar
la difusividad turbulenta, los modelos de primer orden se clasifican en:
~-melelos algebraicos, los cuales no resuelven ecuaciones diferenciales de transporte
para las cantidades turbulentas (modelos de longitud de Mezcla).

-~modelos de una ecuacién. en donde se resuelve una ecuacién de transporte para la
escala de velocidad (energia cinética turbulenta ).

-modelos de dos ecuaciones, en donde se resuelve una ecuacién de transporte para k y
otra ecuacién para la escala de longitud de la turbulencia (regularmente se considera
la ecuacién para la disipacion de energia turbulenta ¢).

(c) Modelos hibridos, jerirquicamente se encuentran entre los modelos de segundo
y primer orden, y tienen la ventaja de que combinan las caracteristicas de cada uno
de ellos (Hanjalic, 1994). Se recurre a los modelos hibridos, ya que los modelos de
turbulencia basados en la difusividad turbulenta (modelos de primer orden), no son
capaces de cuantificar el valor de cada esfuerzo normal u2, v, w?, lo cual es funda-
mental para el estudio del transporte y dispersién de contaminantes en la atmdsfera
(Ying and Canuto, 1996). Por otro lado, utilizar un modelo de segundo orden para
evaluar los flujos turbulentos, implica resolver al menos seis ecuaciones de transporte
para los esfuerzos de Reynolds (ufu}), tres ecuaciones para los flujos de calor ulf’ y
una ecuacién para la varianza de las fluctuaciones de temperatura 2. El trabajo de
resolver al menos este sistema de ecuaciones, no es trivial y sobre todo no es econémico
considerando la tecnologia actual de computadoras (Ying and Canuto, 1996), (Uliasz,
1994b).

Como un compromiso entre exactitud y eficiencia, varios autores han desarrollado
los modelos hibridos conocidos como Modelos Algebraicos de los Esfuerzos de Reynolds
(Algebraic Reynolds Stress Models ARSM) (Rodi, 1980), (Gibson and Launder, 1978),
(Ying and Canuto, 1996), los cuales no recurren al concepto de difusividad turbulenta,
sino que utilizan expresiones algebraicas para los segundos momentos. Para obtener las
expresiones algbraicas, se supone que los flujos turbulentos son funcion de los valores
locales de la energia cinética turbulenta () y de la la disipacién de energia turbulenta
(€).

Los modelos hibridos, actualmente representan la forma maés adecuada de represen-
tar flujos a mesoescala, sobre todo si €l campo de velocidades resultante esta acoplado
con un modelo de dispersién de particulas (Uliasz, 1994b).

Una vez que se han descrito de manera general los modelos que se utilizan con mayor
frecuencia para el célculo de flujos turbulentos, no es dificil identificar que en ADPIC,
los términos turbulentos de la ecuacién de concentracién ¥, se modelan utilizando la
aproximacién de Boussinesq. La difusividad turbulenta en la direccién horizontal, se

conoce a partir de formulaciones semi-empiricas que dependen de las caracteristicas de
la fuente (continua o instantdnea). El coeficiente de difusién vertical D, se calcula



tomando en cuenta las caracteristicas dindmicas (esfuerzos cortantes debido a la pre-
sencia de la superficie terrestre) y térmicas (movimientos convectivos) de la atmosfera.
(Rodriguez et al., 1985).

Es importante hacer notar que el modelo ADPIC, supone que la difusividad turbulenta
de concentracién es igual a la difusividad turbulenta de cantidad de movimiento (lo
cual no es necesariamente cierto). Esta igualdad de difusividades, se observa en la
formulacién que evalia el desplazamiento de las particulas ec. (1.9), en donde se
supone que el tensor de difusividades de concentracién D, es el que gobierna el des-
plazamiento turbulento de las particulas. En ADPIC, el célculo de la dispersion de
particulas, se realiza sin considerar las escalas de longitud y tiempo de los remolinos
turbulentos. Las particulas en ADPIC, se consideran inicamente como trazadores, los
cuales se comportan como "Elementos de Fluidos” (excepto por que se considera una
velocidad terminal para particulas més pesadas que el aire), por lo que no se toman en
cuenta los efectos de inercia, ni el efecto de trayectorias cruzadas (particulas-remolino
turbulento) (Snyder and Lumley, 1971), (Wells and Stock, 1983). De acuerdo a la
clasificacion de los métodos Lagrangianos, ADPIC se encuentra dentro de la familia de
los métodos Deterministicos, ya que no toma en consideracién la estructura estocdstica
de los remolinos turbulentos que se encuentran en interaccién con las particulas. En
conclusion, el modelo MATHEW-ADPIC, a pesar de que tiene serias deficiencias desde
el punto de vista de la fisica involucrada (ya que tinicamente satisface la condicién de no
divergencia), es un algoritmo que se utiliza ampliamente para el cilculo de la dispersién
de contaminantes en cualquier parte del mundo. La razoén por la cual es utilizado,
incluso en sistemas de emergencia de aviso oportuno, se debe fundamentalmente a que
computacionalmente es muy econémico ya que no involucra la solucién de ninguna
ecuacion, ya sea de conservacion, o de tranporte.

Otro de los modelos de diagnéstico (Lagrangiano-Euleriano), utilizado en la actu-
alidad para determinar la dispersién de particulas en la atmdsfera, es el modelo ERAD
(the Explosive Release Atmospheric Dispersion model), desarrollado en el Laboratorio
Nacional de Sandia, EUA, (Boughton and DeLaurentis, 1992), (Boughton et al., 1987).
En ERAD, el campo de velocidades del viento; se determina dnicamente mediante la
interpolacién de datos experimentales y es utilizado por el modelo de dispersion de
particulas sin satisfacer el principio de conservacion de masa de] aire. Boughton y De-
Laurentis (Boughton and DeLaurentis, 1992), argumentan que el satisfacer la condicién
de no divergencia no es de mucha importancia, ya que el campo de velocidades resul-
tante depende {como ya se ha mencionado) de diversos parametros externos (factores
de peso de Gauss y de la base de datos que representa la topografia y vegetacion
del dominio en estudio). Ademas mencionan, que la evidencia disponible; no indica
que el uso de un modelo que satisface la ecuacion de continuidad mejora de manera
significativa la capacidad de prediccién de la dispersion de particulas.

Con el propésito de identificar las caracteristicas del modelo de dispersién utilizado
en ERAD (y en el modelo que se propone en este trabajo doctoral); a continuacién
se presentan las bases tedricas de los modelos matematicos que se proponen en la
literatura, para calcular la trayectoria de particulas en el interior de un flujo turbulento.

De acuerdo a la teoria de la difusién debida al movimiento turbulento continuo (dif-
fusion by continuous turbulent movement), formulada inicialmente por Taylor (Hinze,



1975), la manera natural de describir la difusién turbulenta; es mediante la deter-
minacién de la trayectoria aleatoria de un gran nimero de particulas individuales, y
evaluar a lo largo de esta trayectoria, las caracteristicas estadisticas Lagrangianas de
la turbulencia.

La descripcion Lagrangiana propuesta por Taylor, constituye la base de los dos
tipos de modelos estocésticos (stochastic or random-walk models) propuestos en la
literatura para el cilculo de trazadores pasivos: (a) modelos de Montecarlo (modelos
Markovianos de orden cero) y (b) modelos de Cadenas de Markov (modelos Marko-
vianos de primer orden) (Thomson, 1987), {(Wang and Stock, 1992b), (Luhar and Rao,
1993), (Sawford, 1985), (Wilson and Sawford, 1996), (Baas et al., 1986), (Boughton
et al., 1987).

En estos modelos, se supone que las particulas se comportan como elementos de flui-
do (volumen de fluido que tiene dimensiones lineales que son muy grandes comparadas
con la distancia promedio entre moléculas; pero al mismo tiempo son tan pequefias que
la velocidad y la presién en el interior del volumen, se pueden considerar pricticamente
constantes).

En la literatura, la mayoria de los autores coinciden en que los métodos de particulas
tienen las siguientes caracteristicas:

.-La descripcién Lagrangiana, es adecuada para el estudio de la dispersidn en flujos
turbulentos complicados (turbulencia no-homogénea, no-estacionaria, con distribucién
de probabilidad no Gaussiana), en donde otros procedimientos, tales como la teoria
de semejanza o la teorias del transporte debido al gradiente {métodos de difusividad
turbulenta), no son apropiados.

~En los modelos Lagrangianos, la dispersion; representada por el tensor de la varian-
za del desplazamiento de las particulas T;(t)=YZ(t) ~ u’t?, se describe de manera
satisfactoria para intervalos de tiempo muy pequefios t << T, donde T}, es la escala
integral de tiempo Lagrangiana. Esta caracteristica no la tiene el procedimiento Eule-
riano; el cual define una difusividad turbulenta vilida para escalas de tiempo mucho
mayores que la escala Tf,. Monin y Yaglom (Monin and Yaglom, 1971), presentan una
interesante discusion, en la que apartir de tomar en cuenta las caracteristicas proba-
bilisticas de la ecuacién semi-empirica de difusién-adveccién ec. (1.7); demuestran que
esta ecuacién es valida Unicamente cuando el tiempo de difusion es grande en com-
paracion con la escala lagrangiana T,

~En los modelos de trayectorias, la conservacién de masa se satisface de manera natu-
ral y no se tienen problemas de difusion numérica.

.-Los modelos de trayectorias, son llamados de "una particula”, ya que cada particula
tiene un movimiento independiente de las otras.

.-Si el nimero de Reynolds es grande, la aceleracion de la particula esta auto-correlaciona-
da dnicamente en intervalos de tiempo del orden de la escala de tiempo de Kolmogorov
7. (escala de tiempo en la que los procesos viscosos transforman la energia cinética
turbulenta en calor). Para esta misma condicién de mimero de Reynolds grande, el
efecto de la difusién molecular puede considerarse despreciable, por lo que las particulas
trazadoras se desplazan a la misma velocidad del fluido (Thomson, 1987).

.-En los métodos Lagrangianos, es mas directo tratar fendmenos tales como: flotacion,

evaporacién de gotas, decaimiento radioactivo y liberacién de particulas con propiedades
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fisicas diferentes entre si.

Con el propésito de comprender las bases tedricas de los modelos Lagrangianos o
modelos estocasticos de dispersién de trazadores pasivos; es conveniente establecer la
relacién que existe entre estos métodos y la tradicional descripcion Euleriana.

En un marco de referencia Euleriano, la velocidad de un fluido u;(z,t) y la con-
centracion x(z,t) de un material pasivo que se introduce en su interior, se definen en
puntos fijos del espacio en el tiempo ¢. La evolucién de los campos de velocidad y de
concentracion, se describen a partir de las ecuaciones de Navier-Stokes y de la ecuacion
de conservacion de especies:

Ox  Ouax
5t T oz,

donde D es la difusividad molecular.

En la descripcién Euleriana de un flujo turbulento, el promedio estadistico conduce,
como ya se ha mencionado, al problema de cierre de las ecuaciones de evolucién de las
velocidades medias ©; y de la concentracién media ¥. Es decir, después de realizar el
promedio estadistico, aparecen términos de mayor orden, tales como el vector de flujo
turbulento de material pasivo S, = ulx’. Utilizando la aproximacién de Boussinesq
(Monin and Yaglom, 1971), para el caso de turbulencia anisétropa se tiene:

%
aa:,-
donde el tensor de difusividad turbulenta Dy, es funcién de la posicion y el tiempo.
Utilizando la hipétesis semi-empirica ec. (1.16), se obtiene la ecuacién Euleriana de
difusién-adveccién de conservacién de especies para un flujo turbulento ec. (1.7).

Si se formula la ecuacién de conservacion de especies ec. (1.15), desde el punto de
vista Lagrangiano, resulta la siguiente expresion:

= DV?x (1.15)

Si = —Dy (1.16)

dx 9
— =DV’ (1.17)

la cual describe la concentracién en un marco de referencia localizado en un punto
que se desplaza con el fluido. La posicién X y la velocidad U (letras maytisculas se
refieren a variables Lagrangianas) de este punto, en cualquier tiempo ¢, dependen de
su posicidn inicial x y del tiempo ¢ en consideracién. En cada instante de tiempo, la
particula trazadora se mueve con la velocidad Euleriana de]l punto en que se localiza,
es decir: U = ul{X(x, t),1]

Si el nimero de Reynolds es grande, la difusividad molecular, como ya se ha men-
clonado, puede despreciarse por lo que la ecuacién Lagrangiana de comservacion de
especies ec. (1.17), es trivial y establece que la particula de fluido, conserva su con-
centracién original conforme se desplaza en el interior del flujo, es decir: dy/dt = 0.
Debido a que cada particula mantiene su concentracion inicial; los cambios en el campo
de concentracion, se deben fundamentalmente a la redistribucion de las particulas en

el flujo. Un resultado muy importante; es que las caracteristicas estadisticas de la con-
centracién del material pasivo, estan directamente relacionadas con las caracteristicas
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estadisticas del desplazamiento de las particulas trazadoras. Por lo que es posible
escribir (Wilson and Sawford, 1996):

XX 1) = j (X, E | %, o) Xo(X, to)dx (1.18)

donde: p(X,? | x,t,) es la densidad de probabilidad para la posicién X en el tiempo
t, para las particulas que se localizaban en x al tiempo inicial t, y xo(x,%,) es la
distribucién espacial de la concentracién al tiempo inicial. La ec. (1.18) indica que
si se desprecia la difusividad molecular; el proceso de calcular la concentracién media
x(X,?), se reduce a determinar la densidad de probabilidad de la funcién aleatoria
X(x,1).

En la descripcién Lagrangiana de un fluido incompresible en movimiento turbulento,
la funcién estocatica X(x,t), describe para cualquier tiempo t, las coordenadas X de
todos los posibles elementos de fluido identificados por los valores del parimetro x.
Este pardmetro representa los valores iniciales de las coordenadas espaciales X, en el
tiempo t = ¢,, es decir:

x = X(x,1,) (1.19)

En consecuencia, la descripcién Lagrangiana, consiste en representar el flujo median-
te una familia de trayectorias, las cuales son distintas entre si, por los valores del
parametro x {Monin and Yaglom, 1971).

En la literatura, se reporta que los modelos estocasticos (stochastic or random-walk
models) para el calculo de trazadores pasivos, son considerados como un caso especial
de un proceso de Markov. El punto de partida de estos modelos, es el postulado
que el "estado” de los trazadores pasivos (particulas), evoluciona como un proceso de
Markov (Wilson and Sawford, 1996). Suponer que el estado” de las particulas es una
funcién Markoviana, se debe bisicamente a que las ecuaciones de evolucién ecs. (1.7,
1.15 y 1.17), son de primer orden en ¢, por lo que su solucién en el tiempo depende
exclusivamente de las condiciones iniciales. La solucién numérica de estas ecuaciones
parabdlicas, se lleva a cabo mediante procedimientos de "marcha hacia adelante”.

En los modelos de orden cero (métodos de Montecarlo), el "estado” es inicamente
la posicién de las particulas X(x,¢). La funcién X(x,?), es un proceso de Markov,
si la densidad de probabilidad condicional para el valor de X(x,t) en el tiempo ¢
(bajo la condicidn que los valores de X(x,%) se conocen en los tierapos arbitrarios
t, < t; < ... < t, < t), depende inicamente del iltimo de estos valores, es decir, de
X(x,t,). Entonces para el intervalo de tiempo de ¢, a ¢, donde ¢, < t; < £, se tiene
que la densidad de probabilidad de transicién de una funcién aleatoria arbitraria no
necesariamente Markoviana X=X(x, t) es:

P(X | %,8) = [(0(X | Xx, t1i%, L)p(Xs | %,8,))dXa (1.20)
Si ]a funcién es un proceso de Markov entonces:
p(X | x,8) = [(p(X | Xa, 0)p(Xs | %,2,))dXs (L2
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donde el primer término dentro de la integral, es la densidad de probabilidad condicional
para los valores de X(¢) .

Si X(x,t) es Markoviana, el cambio en la posicién de cada particula en dos inter-
valos sucesivos de tiempo At (donde At es mucho mayor que la escala Lagrangiana
de tiempo T ), practicamente no tienen correlacién, por lo que es de esperarse que
los incrementos de X (AX), sean independientes entre si. Si X(x,?) es un proceso de
Markov, la varianza de los incrementos de X(x,1) para intervalos de tiempo At >> T
en turbulencia homogénea, es proporcional al tiempo i, es decir:

Tii(t) ~ 2ulTyt (1.22)
Para intervalos de tiempo At >> Tj, el coeficiente de correlacién Lagrangiana;

U (x5 U; (%, + A)

("ezujz)” 2

(1.23)

R;; (At) =

es pequefio, por lo que las velocidades de una particula en el tiempo ¢ y en el tiempo
t 4 At, son independientes entre si. Una conclusién importante, es que si se supone que
la funcién X(x,t) es un proceso de Markov; para intervalos de tiempo At >> Tj, los
incrementos de la posicién de la particula AX, son independientes entre si, por lo que
la trayectoria de cada particula, puede determinarse a partir de generar las velocidades
Lagrangianas como nimeros aleatorios independientes, con propiedades estadisticas
(valor medio y desviacién estdndard) que son funcién de las caracteriticas turbulentas
Eulerianas del flujo (Wang and Stock, 1992b). Una consecuencia de suponer a X
como una funcién Markoviana; es que los modelos de orden cero inicamente pueden
representar el movimiento de las particulas debido a los remolinos turbulentos de gran
escala.

Los métodos de Monte Carlo, ya sea con incrementos de tiempo At constantes, o
aleatorios, han sido utilizados en multiples ocasiones de manera muy eficiente, para
simular numéricamente la difusién turbulenta de particulas en flujos a escala industrial
y a escala laboratorio (Avila and Cervantes, 1987), (Avila, 1994), (Avila and Cer-
vantes, 1995), (Milojevic et al., 1987). Avila (Avila, 1994), presenta un panorama
general de los diferentes modelos de Montecarlo y sus aplicaciones, adicionalmente se
incluye una bibliograffa extensa sobre el tema.

Las velocidades que una particula adquiere durante un proceso de Montecarlo con
intervalos de tiempo aleatorios At; (proporcionados con cierta distribucién de proba-
bilidad), tienen la forma (Wang and Stock, 1992b):

U@ - Aty) =Uh, U(At = Aty + Aty) = Uy,
U (Aty + Aty = Aty + Aty + Aty) = Us....., (1.24)

donde: Uy, U, Us,...., son nimeros aleatorios independientes con cualquier distribucion
de probabilidad, con valor de la media estadistica igual a cero y desviacion estdndard

1/2
(rms) definida por las fluctuaciones de velocidad del flujo (w?) . Wang y Stock
(Wa.ng and Stock, 1992b), mencionan que el método de Montecarlo es mds versdtil que
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un modelo de cadenas de Markov, ya que es posible reproducir adecuadarnente diversas
formas (cuadrada, triangular y exponencial) del coeficiente de correlacién de velocidad
Lagrangiana R;;. Adernds concluyen que utilizar un proceso de Montecarlo (en lugar
de un proceso de cadenas de Markov), en los modelos numeéricos de difusién turbulenta
atmosférica, el tiempo de cémputo puede reducirse de manera significative; ya que el
At en el método de Montecarlo puede (y debe) ser del orden de la escala integral de
tiempo. Una conclusién interesante que mencionan Wang y Stock (Wang and Stock,
1992b), y por lo cual se justifica el modelo que se presenta en este trabajo doctoral,
es en el sentido que recomiendan que se lleve a cabo trabajo de investigacién para
determinar las caracteristicas del proceso de Montecarlo (con incrementos de tiempo
aleatorios), cuando se utiliza para modelar la difusién turbulenta de la atmésfera.

Un tipo particular de modelo de Montecarlo, el cual no genera velocidades La-
grangianas aleatorias que dependen de las condiciones locales de turbulencia, sino que
recurte a Ja formulacién de una ecuacién diferencial estocistica, es el utilizado por
Boughton y DeLaurentis (Boughton and DeLaurentis, 1992), (Boughton et al., 1987),
y por Luhar y Rao (Luhar and Rao, 1993). En este modelo, se supone que la posicién
de cada particula en la direccién vertlcal Xs(?) (donde Xa(t) es un proceso de Markov),
estd definida por la siguiente expresién:

dXs(t) = (u;; + %) dt + /2D (z3) dw(t) (1.25)

donde Dj es la difusividad turbulenta vertical.
Para simular numéricamente la trayectoria de particulas, se discretiza la ecuacion
estocdstica (1.25) mediante la expresién:

Xa(t; + 1) - X3(t,') = (u;», + %&) At; + \/2D3 ($3)Aw(t ) (1.26)

donde Aw es ruido estocdstico (ndmeros aleatorios independientes con distribucién
de ptobablidad Gaussiana, valor de la media estadistica igual a cero y varianza At).
Luhar y Rao (Luhar and Rao, 1993) utilizaron este método para simular la dispersién
de partfculas en vientos Catabdticos. Estos autores compararon los resultados del
modelo de Montecarlo con los resultados de un modelo de primer orden (los cuales se
presentardn a continuacion) ¥ no encontraron diferencias significativas.

Botugliton y DeLairentis (Boughton and DeLaurentis, 1992), incluyeron dentro del
modelo ERAD, la ecuacién diferencial estocdstica (1.25) (con términos adicionales como
la. velocidad terminal e ipulso vertical debido a flotacién), para simular la posicién
vertical de las particulas. La posicién horizontal de cada particula, se evalia de manera
deterministica, y es funcién de la velocidad media del fluido y de la varianza de los
desplazamientos en la direccién horizontal (ver ec. (1.22)), es decir:

X;(t,— + 1) — Xl(t,-) =, At + \/Tn (1.27)
: Xz(ti + 1) - Xg(t,') = U At + \/ng (1.28)
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En los modelos de primer order (métodos de cadenas de Markov), se supone que la
funcién aleatoria X(x,t) es diferenciable con respecto al tiempo  y que su derivada;

0X(x,t)
ot

esta definida en cualquier punto del espacio. En estos modelos, la funcién X(x,t) por
lo tanto no es Markoviana.

Si la velocidad instantinea estd definida, es posible tomar en cuenta la inercia de
las particulas a partir de suponer que su "estado”, estd representado por la funcién
Markoviana conjunta [X(x,%), U(x,t)] (Thomson, 1987), (Sawford, 1985), (Wilson
and Sawford, 1996) (Borgas and Sawford, 1994).

Actuvalmente, no se ha podido verificar a partir de principios basicos que la funcién
conjunta [X(x,t), U(x,t)] es realmente Markoviana (Borgas and Sawford, 1994), sin
embargo, en flujos con grandes nimeros de Reynolds es una buena aproximacién consi-
derarla como un proceso dé Markov. Si el niimero de Reynolds es grande, la correlacién
Lagrangiana de la aceleracién, es pequeiia cuando el intervalo de tiempo At es mucho
mayor que la escala de tiempo de Kolmogorov 7, (pero menor que la escala de tiempo
de los grandes remolinos turbulentos T7y). Por lo que los incrementos de la veloci-
dad de la particula AU, en dos intervalos sucesivos de tiempo At, son pricticamente
independientes. Thomson (Thomson, 1987), menciona que los incrementos AU no
pueden ser totalmente independientes, ya que la varianza de las velocidades (al igual
que la varianza de los desplazamientos ec. (1.22)), creceria de manera indefinida. La
forma de lograr que los incrementos AU no sean independientes entre sf, es hacer que
éstos dependan de la posicién X y la velocidad U que la particula tiene en el tiempo ¢
(hipétesis Markoviana). Como consecuencia de suponer que la funcién [X(x, t), U(x,t)]
es Markoviana (cuando At >> 7,); los modelos de primer orden no pueden representar
adecuadamente los detalles del movimiento de las particulas en intervalos de tiempo
del orden de 7,. Existen diferentes tipos de modelos de primer orden (dependiendo del
tipo de flujo turbulento) y la diferencia entre éstos; es basicamente la forma que tiene
la funcién que relaciona los incrementos de la velocidad con las variables X, U y ¢, es
decir:

U(x,t) = (1.29)

AU = AU (X, U, t) (1.30)

En los modelos de primer orden (al igual que en los modelos de orden cero), se
supone que las caracteristicas estadisticas Eulerianas del flujo se conocen; y que éstas
constituyen las condiciones que debe de satisfacer la funcion representada por la ec.
(1.30) (Wilson and Sawford, 1996).

Si se supone que X y U son funciones continuas del tiempo y que la velocidad estad
definida por la ec. (1.29), la evolucién de la funcién (X, U) se describe a partir de
las ecuaciones diferenciales estocdsticas siguientes (Thomson, 1987), (Sawford, 1985),
(Wilson and Sawford, 1996) (Borgas and Sawford, 1994):

dU; = a; (X, U, ) dt + (Coe)*/? dW; (1.31)

dX; = Uidt ‘ (1.32)



donde: dW; es un mimero aleatorio independiente (de la posicién X, de la velocidad
U y del tiempo t) con valor de la media estadistica igual a cero y varianza dt, ¢ es la
rapidez de disipacién de energia cinética turbulenta, Cp es una constante universal y
la funcién a;, depende de las caracteristicas turbulentas Eulerianas del flujo y de las
variables X, U y t.

El coeficiente {Coe)!/?, se obtiene al considerar la teorfa de Kolmogorov para tur-
bulencia localmente isétropa (Hinze, 1975), (Monin and Yaglom, 1971), (Landau
and Lifshitz, 1987), (Tennekes and Lumley, 1972). De acuerdo a esta teoria, para
intervalos de tiempo dentro del subrango inercial, las caracteristicas estadisticas de los
incrementos de velocidad AU tienen una forma universal, la cual depende unicamente
del intervalo de tiempo dt y de la rapidez de disipacidn de la energia turbulenta €. Por
lo que entonces este coeficiente depende vinicamente de las propiedades universales de
pequefia escala (Wilson and Sawford, 1996).

Mucho del esfuerzo realizado en el desarrollo (y aplicacién en flujos atmosféricos)
de los modelos de primer orden, se ha concentrado en la determinacién de la forma del
coeficiente a;. Presentar los procedimientos utilizados en la literatura para determinar
este coeficiente, esta fuera del propésito de este trabajo doctoral, por lo que inicamente
se presentaran algunas de las expresiones mas utilizadas para modelar casos particulares
de flujos turbulentos.

Para turbulencia homogénea, isétropa y estacionaria (Thomson, 1987), (Wang
and Stock, 1992b), (Luhar and Rao, 1993), (Sawford, 1985), (Wilson and Sawford,
1996), (Baas et al., 1986), (Boughton et al., 1987), reportan que a; tiene la forma:

ai = --T: (1.33)
donde
Ty = 20 (1.34)
L= CQC '

es la escala Lagrangiana integral de tiempo y o, es la desviacién estdndard (rms) de
las fluctuaciones de velocidad.

Sustituyendo la ec. {1.33) en la ecuacién diferencial estocdstica ec. (1.31), se obtiene
una ecuacién de Langevin independiente para cada componente de velocidad (sistema

desacoplado):

dU; = —-;—J;%;U.'dt + (006)1/2 dW; (135)
En turbulencia homogénea, isétropa pero no-estacionaria, Wilson y Sawford (Wil-
son and Sawford, 1996) reportan que:

(LG 1004},
a; = (—2 o7~ e Ot ) U; (1.36)

Si la turbulencia es anisétropa, homogénea y estacionaria, pero el flujo tiene un
campo de velocidades representado por:

%(z) = T(l + Cz) (1.37)
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entonces

Ui —m) (1.38)

a; = ——=

Ty,

]

En turbulencia estacionaria, horizontalmente homogénea (nohomogénea en la di-
reccién vertical), como es el caso de la capa limite atmosférica, los modelos de primer
orden son unidimensionales en la direccién vertical, Wilson y Sawford (Wilson and
Sawford, 1996) reportan que:

om 1803(:4)( w? ) (1.39)

W=—5m T3 6z \oz(y Tl
De acuerdo a lo presentado en parrafos anteriores, se concluye entonces que los
métodos basados en la ecuacidn de Langevin, tienen un paso de "memoria” cuando el
intervalo de tiempo At es menor que la escala integral de tiempo T1, (Sawford, 1985),
(Wang and Stock, 1992b). La funcién de autocorrelacién de las velocidades en este
intervalo de tiempo se supone que es exponencial:

Rp; (At) = exp (—-At/Ty,) (1.40)

La ecuacién de Langevin ec. (1.35), se resuelve utilizando un método de diferencias
finitas, por lo que se convierte en un proceso de cadenas de Markov. La ecuacién de
Langevin ec. (1.35) y la ecuacién que describe la posicién de cada particula ec. (1.32),
en forma discreta, se representan como (Sawford, 1985), (Luhar and Britter, 1989),
(Baas et al., 1986):

Ut +At) = Ui (t) Re, (6t) + 0, [L - B, (88)] " W' (2 +A8)  (1.41)

X; (t+ At) = X; (t) + U; (AY) (1.42)

donde W’ (¢ + At?) es un ndmero aleatorio con distribucién Gaussiana con valor medio
cero y varianza unitaria. Con el proposito de conservar la "memoria” del modelo, el
intervalo de tiempo deber ser del orden de At < 0.17T7,.

En la literatura es comin encontrar modelos que utilizan la ecuacién de Langevin
no para calcular de manera explicita la velocidad instantanea de las particulas, sino
para determinar una fluctuacién de velocidad (Williams and Yamada, 1990) (Uliasz,
1994a), (Uliasz et al., 1996) (Lyons et al., 1995) (Lincoln et al., 1991) (Ferrero
et al., 1995) (Hernandez et al., 1995) (Wilson et al., 1993) (Zannetti, 1990). En estos
modelos, se toma en cuenta que la velocidad instantinea de los trazadores pasivos, esti
compuesta por la velocidad media Euleriana y por una fluctuacién de velocidad:

Ui = W + ) (1.43)

La posicién de cada particula, se calcula a partir de la expresién:

X; (b + At) = X; () + (% + w) (At) (1.44)
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En la ec. (1.43). la velocidad Euleriana ©; (del lugar en que se encuentra la
particula), es proporcionada por un modelo metanroldégico, mientras que las fluctua-
clones u;, representan perturbaciones numéricas artificiales, las cuales estdn relacionadas
con 1a intensidad de turbulencia y las caracteristicas de los remelines turbulentos del
subrango inercial. En estos métodos, se supone que las fluctuaciones de velocidad Eu-
lerianas se comportan como un proceso de Markov de primer arden, v que la ecuacidn
de Langevin en forma discreta, se representa por la siguiente expresidn:

ui (2 + At) = Ry, (At)uj (1) + up (¢ + Af) (1.45

donde la funcién de autocorrelacién es exponencial {ver ec. {1.40)) ¥ u]' es un nimero
aleatorio independiente.

Williams y Yamada (Williams and Yamada, 1990), utilizan este tipo de proceso de
Markov en su modelo RAPTAD (RAndom Particle Transpart and Diffusion), el cual
estd acoplado con el modelo de prondstico HOTMAC (Higher Order Turbulence Model
for Atmospheric Circulatioa). Williams y Yamada (Williams and Yamada, 1990),
generan las fluctuaciones de velocidad u; mediante el siguiente modelo de cadenas de

Markov:

ul(t+ At) =au; () + bou,{ +dis x (1 —a) TL,.Z’%-: (af‘_) (1.46)
donde
g = ex _ae (1.47)
= exp i .
y
b=(1-a?)" (1.48)

donde { es un nimero aleatorio con distribucién de probabilidad Gaussiana, valor de
la media estadistica cero y varianza unitaria, T, es la escala integral de tiempo para
la fluctuacion u}, o,; es la desviacién estandard de las fluctuaciones de velocidad u} y
di3 es la delta de Dirac. El iltimo término del lado derecho de la ecuacién (1.46), se
incluye para prevenir la acumulacion de particulas en zonas de baja energia turbulenta.

El grupo de la Universidad del Estado de Colorado (Colorado State University) en
los E.U.A., utiliza también un modelo de cadenas de Markov (sobre las fluctuaciones de
velocidad), y lo incluye en su modelo LPDM (Lagrangian Particle Dispersion Model}, el
cual estd acoplado con el modelo meteorolégico de pronostico ARAMS (Advanced Re-
gional Atmospheric Modeling System) (Uliasz, 1994a), (Uliasz et al., 1996), (Lincoln
et al., 1991), (Lyons et al., 1995).

Uliasz (Uliasz, 1994a) y Zannetti (Zannetti, 1990) generan las fluctuaciones ve-
locidad u} a partir de las siguientes expresiones:

uy (4 At) = duy () + o, (1.49)
uj (2 + At) = $auj (2) + dauy (1 + At) + oryma (1.50)
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uj (¢ + At) = ¢aus () + dsup (£ + At) + douj ( + At) + (0rs7s + wa) (1.51)

donde los coeficientes ¢, ....¢, se expresan como funcién de las varianzas o? = u?, de
las covarianzas u'w/, v'w' y u'v’ y de los coeficientes (exponenciales) de autocorrelacién
Lagrangiana Ry, (ver ec. (1.40)). El dltimo término de las ecs. (1.49-1.51), es la
comy~nent: estocastica del modelo, los valores de n; son nimeros aleatorios con dis-
tribucién de vrobabilidad Gaussiana. En la ec. (1.51) se observa que Zannetti, al igual
Williams y Yamada, incluye un término adicional wq (drift velocity) para evitar que
se acumulen particulas en regiones con energfa turbulenta reducida. Uliasz (Uliasz,
1994a), calcula las varianzas y covarianzas requeridas por este modelo, utilizande un
modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds semejante al que se presenta en este trabajo
doctoral.

- Aunque los modelos Lagrangianos de primer orden como los propuestos por Williams
y Yamada (Williams and Yamada, 1990), Zannetti (Zannetti, 1990) y Uliasz (Uliasz,
1994a), son utilizados con frecuencia en modelos meteoroldgicos para determinar la
dispersion de particulas, a juicio del autor de este trabajo, es necesario que se lleve a
cabo trabajo adicional para verificar que tan valido es suponer que las fluctuaciones
de velocidad son procesos de Markov. Por otro lado, es conveniente verificar que tan
bueno es aproximar las ecuaciones de Langevin para las fluctuaciones de velocidad (en
forma discreta}, con expresiones como la ec. (1.46) o como las ecs. (1.49-1.51). Thom-
son (Thomson, 1987) menciona, que en condiciones de turbulencia nohomogénea y
noestacionaria (como es el caso de la atmdsfera), no es muy claro como debe formular-
se un modelo de cadenas de Markov. Thomson menciona ademds, que en la literatura
se han propuesto diversos modelos que no cumplen con los criterios de consistencia que
él propone, y que por lo tanto proporcionan resultados erréneos.

En los pérrafos anteriores se presentaron (en el marco de referencia de los modelos
de diagnéstico), los conceptos fisicos y matemdticos de los modelos Lagrangianos de
"una particula”. Los modelos de orden cero y de primer orden representan el estado
del arte en cuanto a simulacién de dispersién de particulas se refiere. Estos modelos,
(como ya se ha mencionado) han sido acoplados con modelos de diagndstico o con
modelos de prondstico como el que se presenta en este trabajo.

En esta seccion, se presentaron dos modelos de diagnéstico, los cuales son represen-
tativos de una gran variedad de modelos (desarrollados en todo el mundo) que tienen
caracteristicas semejantes.

Presentar una lista completa de los modelos de diagndstico que existen en la actua-
lidad estd fuera del alcance de este trabajo. Al lector interesado en conocer al menos
las caracteristicas generales y los autores de varios de estos modelos, se le sugiere que
consulte el libro de Zannetti (Zannetti, 1990)

1.4 Modelos de prondéstico

Los modelos meteorolégicos de pronéstico, son utilizados para simular la evolucién tem-
poral del sistema atmosférico. La simulacién se lleva a cabo mediante la integracién
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en el tiempo y en el espacio de las ecuaciones Eulerianas de continuidad, cantidad de
movimiento y energia. Adicionalmente, estos modelos resuelven ecuaciones de trans-
porte para las variables que representan la turbulencia y ecuaciones de conservacion
de especies (dispersidn de gases). Estos modelos, representan la técnica numeérica mas
compleja para modelar el campo de velocidades, temperaturas y caracteristicas turbu-
lentas de la atmosfera. Los modelos de prondstico, requieren de una gran cantidad de
datos parz. dar inicio al proceso de célculo, y requieren de gran capacidad de memoria
de c¢dmipute y tiempo de procesamiento. Varios modelos meteorolégicos de pronéstico
se han desay_ollado en los iltimos afios, sin embargo, la mayoria de ellos son herramien-
tas sofisticadas de investigacién, que requieren para su buen uso, de la participacién
activa de sus creadores.

Hasta hace diez afios, en la mayoria de los modelos de pronédstico se utilizaba la
aproximacion de capa limite, en donde la ecuacién de cantidad de movimiento en la
direccién vertical, se reduce a la condicién hidrostatica:

Op
= — 1 l52
) 3 Pg ( )

donde p es la presidén media, p es la densidad del aire de la atmésfera y g es la acelaracién
de la gravedad. Las ecuaciones parabdlicas de cantidad de movimiento que resultan
al utilizar la aproximacién de capa limite, no pueden ser utilizadas para simular flujos
en donde el campo de velocidades y en consecuencia el campo de presiones, dependen
fuertemente de la geometria del dominio en estudio.

Sclinzen (Scliinzen, 1994) menciona, que la aproximacién hidrostitica no debe
utilizarse cuando se modelan fenémenos entre 2 y 10 km (escala meso-y, Orlanski
(Orlanski, 1975), presenta la definicién de las escalas de longitud y tiempo de los
fenémenos atmosféricos). En los dltimos afios, los modelos hidrostdticos han sido
reemplazados por los modelos no-hidrostdticos (como el que se presenta en este trabajo
doctoral), para simular fenémenos en las escalas meso-vy y meso-# (entre 20 y 200 km),

Los modelos no-hidrostaticos son utilizados para simular procesos sobre terreno no
uniforme (complex terrain). La mayoria de estos modelos, simula la superficie terrestre
mediante el uso de una coordenada vertical transformada, (following terrain coordinate)
1, de la forma (Pielke, 1984):

T3 — Z3s
n= z3¢$3t e (1.53)
donde z3; es la altura superior del modelo, z3s es la altura del terreno y z; es la altura
sobre la superficie. Otros modelos formulados en coordenadas cartesianas, utilizan
procedimientos en los que la velocidad en la frontera sélida se obliga a ser cero mediante
técnicas numéricas conocidas como "bloqueo de celdas” (Patankar, 1980), (Gosman
and Ideriah, 1976). Estos procedimientos numéricos suponen, ya sea que la viscosidad
es muy grande, o que existen términos fuente (artificiales) en las ecuaciones de cantidad
de movimiento, gue motivan que la velocidad del fluido sea igual a cero.
Los modelos de pronéstico de mesoescala, se utilizan para la simulacién de fenémenos
atmosféricos como: brisa tierra-mar, vientos en valles y monfaiias, y movimientos con-
vectivos intensos.
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En 1984, Pielke (Pielke, 1984), present un panorama general de las principales
caracteristicas de los modelos que habian aparecido hasta entonces. Diez afios después
Scliinzen (Scliinzen, 1994), presentd una revisién de los modelos no-hidrostiticos de-
sarrollados y utilizados en Alemania. Scliinzen se limité a los modelos alemanes ya
que segin comenta, presentar un revisién de todos los modelos de prondstico, no-
hidrostaticos de mesoescala que se utilizan en todo el mundo, es practicamente imposi-
ble. En su revision, Sclinzen dnicamente incluye a aquellos modelos que satisfacen
ciertos oiiferics de seleccidn:

--Se incluyen “vicamente modelos que simulan diferentes tipos de superficie (diferente
longitud efectiva de la rugosided de superficie z,).

-Los modelos cimulan flujo sobre geometria compleja (complex terrain).

.~-En los modelos que se incluyen, los flujos turbulentos se determinan a partir de un
modelo de turbulencia al menos de primer orden.

.-La resolucién de los modelos debe estar entre 1 y 5 km en la direccién horizontal y
entre 50 y 200 m en la direccién vertical (escalas meso-y y meso-§). Sin embargo, una
resolucién mis pequeiia es aceptable.

.-Las dreas que simulan los modelos, deben de estar en el rango de 10 x 10 km? a 250
x 250 km? (vientos montafa-valle, brisas tierra-mar e islas de calor urbanas).

.-Los modelos, deben tener la posibilidad de simular el dominio en estudio mediante
mallas numérica nouniformes.

-Se incluyen modelos cuyos resultados han sido publicados al menos en tres articulos
con arbitraje,

Los modelos que se incluyen en la revisién de Scliinzen son:
~EZM-MEMO (EUMAC Zooming Model-Meso Escale MOdel) (Kunz and Mous-
siopoulos, 1995).
~FITNAH (Flow over Irregular Terrain with Natural and Anthropogenic Heat sources).
~GESIMA (GEesthachter SImulationsModell in der Atmosphare).
~KAMM (Karlsruher Atmosphirisches Mesoskaliges Modell).
~MESOSCOP (MESOSCaliges Modell Ober Pfaffenhofen).
~-METRAS (MEsoskaliges TR Ansport-und Strémungsmodell).

La mayoria de los modelos mencionados, resuelven ademds de las ecuaciones de
continuidad, cantidad de movimiento y temperatura potencial, las ecuaciones de trans-
porte de la energia cinética turbulenta x y de la rapidez de disipacién . El método
numeérico utilizado en los modelos, es el de los volumenes finitos (Patankar, 1980), con
excepcién del modelo KAMM, que utiliza diferencias finitas. La mayoria de los mode-
los utiliza la aproximacién de Boussinesq (las variaciones de la densidad inicamente se
toman en cuenta en el término de gravedad).

Dos modelos meteorolégicos de mesoescala que se utilizan con frecuencia en la
actualidad, y que tienen caracteristicas semejantes a los mencionados por Scliinzen
(Scliinzen, 1994), son: el modelo HOTMAC (modelo hidrostitico) (Mellor and Ya-
mada, 1982) (Williams and Yamada, 1990) y el modelo ARAMS (modelo nohidrostético)
(Uliasz, 1994a), (Uliasz et al., 1996), (Lincoln et al., 1991), (Lyons et al., 1995).

Los modelos mencionados en parrafos anteriores, tienen caracteristicas similares con
el modelo ATFLOW que se presenta en este trabajo. Sin embargo, también existen
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diferencias significativas entre estos modelos y se enlistan a continuacién:

~El modelo de turbulencia (algebraico) de esfuerzos de Reynolds que se incorpora en el
modelo ATFLOW (para el cdlculo de las varianzas y covarianzas de las fluctuaciones
de velocidad y temperatura-velocidad), es totalmente tridi.nensional.

~La topografifz del terreno se modela mediante la técnica numérica de "bloqueo de
celdas”.

~ATFLOW se acopla con el modelo LSD (Lagrangian-Stochastic-Deterministic), el
cual ademas de utilizar un modelo de Montecarlo para simular las fluctuaciones de
velocidad para los elementos de fluidos, simula la trayectoria de particulas sélidas (maés
pesadas que el aire), que se desplazan en el interior de los remolinos de gran escala
(Milojevic, 1985), (Avila, 1994), (Milojevic et al., 1987).

El modelo LSD, originalmente desarrollado por Milojevic (Milojevic, 1985), y uti-
lizado por el autor de esta tesis y por algunos otros investigadores (Avila, 1994} para el
calculo de flujos bidimensionales, a escala laboratorio y en condiciones de estado esta-
cionario, se modifico en el transcurso de la presente investigacion; para que estuviera en
posibilidad de predecir la dispersién de particulas provenientes de fuentes instantineas
o continuas, en flujos tridimensionales, en estado transitorio y a escala atmosférica.

Como se explicara posteriormente, el modelo LSD; resuelve la ecuacién de cantidad
de movimiento (en un marco de referencias Lagrangiano) de particulas sélidas indivi-
duales que se desplazan en el interior de un flujo turbulento. Recientemente Avila y
Cervantes (Avila and Cervantes, 1995), incluyeron en el modelo LSD la ecuacién de
conservacion de energia térmica con el propdsito de estudiar el intercambio de calor
entre las fases (sdlida y gaseosa). Una de las caracteristicas importantes que tiene el
modelo de prondstico Euleriano-Lagrangiano (ATFLOW-LSD) que se presenta en
esta tesis y que lo hace dnico es que; determina en dos sentidos la interaccién de
cantidad de movimiento y transferencia de calor que existe entre la fase gaseosa (aire
de la atmdsfera) y la fase sélida (particulas). Si bien es cierto, que las particulas sélidas
no alteran de manera significativa el campo de velocidades y temperaturas del viento,
cuando se presenta la condicién de flujo disperso (lejos de la fuente de particulas),
en ocasiones y sobre todo muy cerca de la fuente, las particulas pueden modificar
las condiciones del flujo que las transporta. Esto ocurre regularmente en explosiones,
erupciones e incendios. El modelo ATFLOW-LSD, determina a partir de términos
fuente en las ecuaciones de conservacion y de transporte, el intercambio de cantidad de
movimiento y energia térmica que existe entre las fases. La expresion de estos términos
se mostrara posteriormente.

En este capitulo de introduccién, se han presentado de manera general, las bases
tedricas de los modelos utilizados para determinar la dispersién de particula de gas en
la atméofera. Adicionalmente, se mencionaron algunos de los modelos meteoroldgicos
que proporcionan el campo de velocidades a los modelos de dispersion. A continua-
cién se presenta en detalle el modelo matemadtico que se incluye en el modelo tridi-
mensional, noestacionario, de dispersidon de particulas sélidas, Euleriano-Lagrangiano:

ATFLOW-LSD.



1.5 Objetivos
Los objetivos generales del presente estudio son los siguientes:

1) -Desarrollar un modelo matemaético-computacional (Euleriano-Lagrangiano) de pronéstico,
que esté en pusibilidad de predecir la dispersion de particulas sélidas, en flujos at-
mosféricos domma.dos por la topografia del terreno.

2)-Desa.rrolla1' un modelo matemdtico-computacional que permita calcular los esfuerzos

de Reynolds y los flujos turbulentos de calor, en flujos atmosféricos con topografia
compleja.

3).-Desarrollar un modelo de dispersién de particulas Lagrangiano-Estocdstico-Determinis-

tico, que permita dete:rmna.r la trayectoria de una nube de particulas sélidas, en un
flujo tridimensional con turbulencia no homogénea, anisétropa y no estacionaria.

4).-Getierar un documento en donde se establezcan las bases teéricas y cornputacionales
necesarias (y que representen el estado del arte), para llevar a cabo la simulacién
numéiica de los flujos atmosféricos con particulas sélidas en suspension.



Capitulo 2

Modelos matematicos de la fase
continua - aire atmosférico

Los modelos de prondstico, no-hidrostaticos, de escala intermedia, describen el com-
portamiento de la capa limite atmosférica, a partir de resolver el sistema acopla.do de
eciiaciories diferenciales parciales, nolineales, constituido por: (1) la ecuacién de con-
tinuidad, (2) las ecuaciones de cantidad de movimiento, y (3) diversas ecuaciones de
traiisporte de variables escalares (temperatura, energfa cinética turbulenta., disipacion
de energfa turbiilenta y concentracién de especies). En la versién del modelo que se
presétita en esta tesis, se considera que el aire estd libre de humedad, adicionalmente, al
igual que Jo hacett varios de los modelos de pronéstico a,ctualmente en uso (Sclunzen,
1994), se siipone qiie las variaciones de la densidad debido a los cambios de presién, son
despreciables ya qiie se satisfacen las siguientes condiciones: (1) la velocidad absoluta
| 1 | del fluido en cada ptinto del dominio en estudio, es pequefia en comparacién con
la velocidad del sonido @ (Monin and Yaglom, 1971), (Landau and Lifshitz, 1987),
(2) el tiempo L/a, que toma una sefial de sonido en viajar una distancia L, es pequeiio
comparado con el tiempo 7 que toma el fluido en cambiar su velocidad de manera per-
ceptible (Landau and Lifshitz, 1987), donde L y 7, son las escalas de longitud y tiempo
respectivamiente en las que el ﬂuido cambia perceptiblemente su velocidad, y (3) en un
campo gravitacional con transferencia de calor, las velocidades (ascendentes o descen-
dientes) que adquiere el fluido debido a las fuerzas de Arquimides, son pequefias. Si se
satisfacen las tres condicionies anteriores, el fluido pvede considerarse como incompre-
sible. Adicionalmente, si la distribucién de temperaturas en la capa limite atmosférica
es no uniforme (capa limite estable o inestable), la densidad es necesariamente una
funcién del campo escalar de temperaturas. Sin embargo; si las variaciones de la den-
sidad producidas por las inhomogeneidades de la temperatura son pequefias en valor
absoluto, es decir, si el valor absoluto de las diferencias de temperatura en el flujo son
pequefias, en comparacion con el valor absoluto de la temperatura media T, el fluido
puede considerarse también como incompresible (Monin and Yaglom, 1971).

Aun si el fluido se supone incompresible, es posible considerar a la temperatura
(en un campo gra.wtac:oﬁa.l) corno un escalar no pasivo, el cual afecta el campo de
velocidades. La influencia de la temperatura sobre la densidad, se toma en cuenta
en la fuerza de cuerpo que aparece en la ecuacién de cantidad de movimiento en la
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direccién vertical. Esta fuerza tiene la forma !:

Xy = PGy (2'1)

donde p depende de la temperatura.

Tomando en cuenta lo anterior, la ecuacién de conservacién de masa y las ecuaciones
de cantidad de movimiento que se incluyen en el modelo para el cdlculo de flujos
turbulentos, son las siguientes (debido a que el modelo ha sido utilizado para realizar
estudios en flujos laminares (Paulo, 1995), se incluyen los términos de viscosidad
molecular):

2.1 Ecuacion de continuidad

O(pu)  9(om) 9 (p®)
5 T oy T oz (22)

2.2 Ecuacién de cantidad de movimiento en x

d(pu)  O(pwu) A 8(pvu) A 0 (ptou)

ot T os 3y 5 (23)
9 o( 0w\ &(&w\ o ou
=~ *5 ( Bz) + ("ay) t oz (”az) +

o[ +i o\, 8 ( 90) _
8.1: Koz Koz 0z Juc’?:a:

P —— 8 7 o tynt —
) _0(s) (‘;;w) i)+ 51

2.3 Ecuacion de cantidad de movimiento en y

8 (pv) | 3(puv) 9 (pUP) A 8 (pWH) _
ot + Oz + By t 8z (24)

1Beg conveniente aclarar, que el modelo matemdtico que se presenta en este trabajo, considera que
el eje vertical del sisterna de coordenadas es el eje y. El autor reconoce que este sistema no es la
forma usual de modelar problemas atmosféricos con movimiento convectivo. Sin embargo, dado que el
modelo en sus origenes, fue concebido para realizar investigacién en el drea de transferencia de calor y
masa en flujos en dos fases con partfculas en suspensién a pequefia escala, y en el drea de conveccidn
natural en cavidades rectangulares, el autor prefirié mantener (en las ecuaciones de la fase continua
y de la fase dispersa) la influencia de la gravedad a lo largo de la direccién de y. Los términos que
representan la aceleracion de Coriolis y que aparecen en las ecuaciones de cantidad de movimiento,
ge abtuvieron utilizando este sisterna de referencia. Finalmente es conveniente aclarar, que al utilizar

este sistema de referencia, no se pierde generalidad en el plantamiento del modelo.
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_ Op 8 ( oo\, 0 ( 8w\,6 0 6w

“-“y+5;(“5;)+a(“55)+5;(“-;)+
o (ou\ o8 (o5 0 ow)
Rz (“?)*55("%)*67\"7)

2.4 Ecuacion de cantidad de movimiento en z

0 (p®) , O (puw) 3( vw) 3(9W)
e £ (2.5)

_ Op 0 ( 0w 0
- 3z+az(5—m—)+3y( )

(%
+3a_a=(”g§)+3y( ) ( )
_B(pww) 8(pwv) 8(pw

Oz dy 6
+2p (wiicos(¢) + wisin(4)) + pgs + Spa

+

donde: £ es la viscosidad dindmice, molecular, g.=g.= 0, g,=—g=-9.81 m/s?, g es la
aceleracién de la gravedad, w es la velocidad angular de la tierra=7.29 x 10~° rad/s, ¢
es la latitud de la region de estudio y S,; son los términos fuente que toman en cuenta
la interaccién entre las fases (particulas sélidas-aire de la atmésfera).

La influencia de la temperatura en la ecuacién de cantidad de movimiento en la
direccién vertical ec. (2.4), se toma en cuenta a partir de suponer que la temperatura
absoluta del fluido es:

T=T1,+ AT (2.6)

donde: T,, como ya se ha mencionado, es un valor medio de la temperatura y AT
es una pequeiia variacién de la temperatura T,. La densidad del fluido se determina

como:

p=pot+ADp (2.7)

donde: p, es una densidad constante correspondiente a Tj, y p es la densidad corres-
pondiente a T. Reescribiendo la ec. (2.7) se tiene que:

Ap=p—p, (2.8)

Utilizando la definicién del coeficiente de expansién térmica  de un fluido:

o= (%), 29)
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la relacién de incrementos de temperatura y densidad, se escribe de la siguiente forma:

Ap = —p,BAT (2.10)

Si se toma en cuenta que para: p=p,=cte y T=T,=cte, la presién p, no es constante
sino que disminuye con la altura, es decir: |

Po = —pogy + cte (2.11)

donde p, es la presién hidrostatica.

Por tanto, la presién puede descomponerse en la suma dos términos: uno que es
funcién de la altura y y otro que depende de las caracteristicas dindmicas y térmicas
del flujo, es decir:

P =0, (y) + p1 (Ap, AT, ui) (2.12)

Si el flujo se considera incompresible, €l término que involucra el gradiente de la
presion en la ecuacién de cantidad de movimiento en la direccién vertical ec. (2.4),

puede escribirse como:
~=F - + 2.13
pOy (po+Alp)\ Oy Oy (2.13)

Si se desarrolla esta ecuacién en una serie y se mantienen 1inicamente los términos
de primer orden de Ap, se tiene:

100 _ 100, 10n _Aodp

2.14
pdy poBy p, By p. By (214)
Utilizando las ecuaciones (2.10 y 2.11} en la ec. (2.14), se tiene que:

1

100 g4 1O _poar (2.15)

pdy 9T 55y

Si se sustituye esta expresion en la ecuacién de cantidad de movimiento en la di-
reccion vertical ec. (2.4), los términos de gravedad y gradiente de presién de esta
ecuacién se expresan como {ver ec. 2.4, donde g,=-g):

13dp 1 8p,

2By g 22 By + BgAT (2.16)

Si el fluido es incompresible, y la influencia de la temperatura sobre la densidad se

considera tinicamente en el término de gravedad de la ec. (2.4), en las dos ecuaciones

restantes de cantidad de movimiento, es decir en las ecs. (2.3 y 2.5), la densidad p es

sustituida por la densidad media constante p, y la presién p, es sustituida por p,, es
decir la desviacion de la presion a partir del valor medio hidrostatico p,.

Otra forma de considerar la presion en las ecuaciones de cantidad de movimiento,

resulta si la ec. {2.14) se escribe como:
1p 1 0 Ap Bp,

- =——(p, + S —
p Oy poay(P 2 po? Oy

(2.17)
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la relacién de incrementos de temperatura y densidad, se escribe de la siguiente forma:

Ap = —p,SAT (2.16)
Si se toma en cuenta que para: p=p,=cte y T=T,=cte, la presién p, no es constante
sino que disminuye con la altura, es decir:

Do = —pogy + cte (2.11)

donde p, es la presién hidrostitica.

Por tanto, la presién puede descomponerse en la suma dos términos: uno que es
funcién de la altura y y otro que depende de las caracteristicas dindmicas y térmicas
del flujo, es decir:

p=po{y) + ;1 (Ap, AT, u)) (2.12)

Si el flujo se considera incompresible, el término que involucra el gradiente de la
presién en la ecuacién de cantidad de movimiento en la direccién vertical ec. (2.4),

puede escribirse como:
19p 1 ( 3p, 3p1)
==L = + 2.13

POy (po+Ap)\ 8y ' Oy (2.13)

Si se desarrolla esta ecuacién en una serie y se rantienen inicamente los términos
de primer orden de Ap, se tiene:

1dp 108p, , 10p  Apdp,
—a = e = e 2.14
POy  po Oy " po Oy pot Oy @14)
Utilizando las ecuaciones (2.10 y 2.11) en la ec. (2.14), se tiene que:
1 6p 1 6})1
—o- = g4+ ——1 = BgAT 2.15
25y = 9t %y Bg (2.15)
Si se sustituye esta expresién en la ecuacién de cantidad de movimiento en la di-
reccidon vertical ec. (2.4), los términos de gravedad y gradiente de presién de ests
ecuacién se expresan como (ver ec. 2.4, donde g,=—g):
10p 1 dp

——= —g=—-—2 1 BgAT 2.16
p Oy po Oy Pg (216)

Si el fluido es incompresible, y la influencia de la temperatura sobre la densidad se
considera nicamente en el término de gravedad de la ec. (2.4), en las dos ecuaciones
restantes de cantidad de movimiento, es decir en las ecs. (2.3 y 2.5), la densidad p es
sustituida por la densidad media constante p, y la presion p, es sustituida por p,, es
decir la desviacién de la presién a partir del valor medio hidrostatico p,.

Otra forma de considerar la presién en las ecuaciones de cantidad de movimiento,
resulta si la ec. (2.14) se escribe como:

10p 10 ) Lo 17)



Utilizando las ecs. (2.10 y 2.11}) en la ec. (2.17), se tiene que:

2P =~ 2P pgAT (2.18)

Al sustituir esta expresion en la ec. (2.4), los términos de gradiente de presién y de
gravedad se expresan como:
10p 130p
Py itk vl g (BAT — 1) (2.19)
Cuando se utiliza esta forma de! gradiente de presiones y de la fuerza de gravedad,
la presién p (la cual incluye la presién hidrostdtica de manera implicita), es utilizada
en las tres ecuaciones de cantidad de movimiento ecs. (2.3-2.5). Al igual que en la
formulacidn anterior, la densidad p se sustituye en las ecs. (2.3-2.5), por la densidad
media constante p,.
En el modelo matemadtico que se presenta en este trabajo, se ha utilizado la presion
_ p en las ecuaciones de cantidad de movimiento.

2.5 Ecuacidén de la energia térmica

El equilibrio mecdnico de un fluido (sin movimiento macroscdpico en la direccidn ver-
tical) en un campo gravitacional, estd representado por la ecuacién:

dp, _
o =PI (2.20)

El equiﬁbrio puede alterarse debido al campo de temperaturas, el cual no se comporta
como un escalar pasivo (ver ec. (2.12)).
En la condicién de equilibrio mecénico, la presion ec. (2.20), al igual que la densidad;

1 dp,

P="dy

son funcién dnicamente de y. Consecuentemente, dado que la presidn y la densidad
determinan la temperatura, esta tltima es una funcién dnica de la altitud.

La condicién de equilibrio mecdnico en la atmdsfera ec. (2.20), puede lograrse
alin si la temperatura no es constante. Landau y Lifshitz (Landau and Lifshitz,
1987), presentan la condicién para lograr la estabilidad del equilibrio mecanico. Esta
condicién, resulta después de considerar que un elemento de fluido que se encuentra
a cierta altura y y que tiene un volumen especifico v(p,,s) (donde p, y s, son la
presién y entropia de equilibrio en y), se desplaza en un proceso adiabético reversible
(entropia=cte), en la direccidn vertical una pequefia cantidad ¢ positiva. El volumen
especifico del elemento de fluido en la nueva. posicidn es v(p!, s), donde p! es la presién
de equilibrio en la altura y + £. Si el equilibrio es estable, la fuerza resultante sobre
el elemento de fluido, tratard de regresarlo a la posicién original. Es decir, el volumen

especifico del elemento de fluido v(p., s), serd menor que el volumen especifico v(p!, s')

(2.21)
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(donde s es la entropia de equilibrio en la posicién y + £) del elemento de fluido que
dejé su lugar al primero. La condicién de estabilidad del equilibrio mecdnico es:

v(pl,s') — v(p},s) >0 (2.22)

después de utilizar relaciones de la termodindmica, Landau y Lifshitz (Landau and
Lifshitz, 1987), establecen que la condicién de estabilidad se cumple cuando:

ds
— 2.2
ay >0 (2.23)
es decir la entropia debe de aumentar con la altura.
La. variacidn de la temperatura con respecto a la altura dT'/dy, se obtiene a partir
de la ecuacién (2.23), es decir {Reynolds and Perkins, 1977):
ds Os\ dI' (0s\ dp cdT v\ dp
Zo22) 22 =] £ _ (=} = 2.24
dy (6T)P &y " (ap)T dy " Tdy (a:r)p ay Y (2.24)

En esta ecuacién dp/dy=dp,/dy=—pg, por lo que sustituyendo en la ec. (2.24), se
obtiene la condicién de estabilidad en funcién del gradiente de temperaturas:

dT"  ¢gBT
—-—_—< 2.25
7<= (2.25)
para un gas perfecto, fT=1. Por tanto, la ec. (2.25) se escribe como:
dl" g
——c < 2.26
dy o (2.26)

La atmésfera estard en equilibrio mecdnico, siempre y cuando se cumpla la condicién
de estabilidad representada por la ec. (2.26). Si no se satisface esta condicion, es decir:
si la temperatura disminuye con un gradiente cuyo valor absoluto es mayor que los
valores dados en las ecs. (2.25 y 2.26), se tendrdn movimientos convectivos (condicién
inestable). Si la atmésfera estd en equilibrio térmico, dT'/dy=0, se encuentra también
en equlibrio mecédnico, ya que se satisfacen las ecs. (2.25 y 2.26).

Es importante sefialar que la igualdad:

dT

g
= = 2.27
y & (227)
surge al considerar que el volumen especifico del elemento de fluido que se movié
verticalmente (en un proceso adiabético reversible), es igual al volumen especifico del

elemento de fluido que dejé su lugar al primero, es decir (ver. ec. (2.22)):

v(Por 5') — v(pg,8) = 0 (2.28)

A esta condicién se le conoce como estabilidad neutra, ya que cualquier elemento
de fluido al! ser llevado de urna posicién (vertical) y; a otra posicidn yz, donde y; <
y2 (6 y1 > y2), no estard sujeto a fuerzas en la direccién negativa (o positiva) de
v que lo traten de regresar a su posicién inicial (condicién estable), o a fuerzas en
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la direccidn positiva (negativa) de y que lo impulsen ain mds hacia arriba (o hacia
abajo) (condicién inestable). A la igualdad representada por la ec. (2.27), se le conoce
como e| gradiente adiabédtico de la temperatura y es muy importante en esta discusién,
ya que éste representa en la ecuacidn de la energfa térmica, lo que el gradiente de
presidn hidrostética representa en la ecuacién de cantidad de movimiento en la direccién
vertical, En la seccién anterior, se definié la variacién de la presién en la direccién
vertical como (ver ec. (2.13)):

8y 8y ' By
Si no existen desviaciones p,, de la presién de la atmésfera p con respecto a la presién
media hidrostdtica p,, ¢! uido se sncuentra en equilibrio mecinico.

De igual manera es posible escribir el gradiente de la temperatura del fluido como
la suran de] gradiente adiabdtico ec. (2.27) (donde la temperatura T se sustituye
por la temperatura media adiabética T,), mds €l gradiente de una temperatura T3, la
cual representa una desviacion de la temperatura de la atmésfera T con respecto a la
temperatura media adiabatica T, es decir:

—— oy —

dy dy " dy o dy

O _ 9p. | Om (2.29)

(2.30)

En la seccidén anterior, se indicé que las ecuaciones de cantidad de movimiento,
pueden ser formuladas como funcién del gradiente de la diferencia de presién p, ver ec.
(2.16), de igual manera, la ecuacién de la energia puede formularse considerando que
la variable dependiente, no sea la temperatura T, sino la la diferencia de temperaturas
T,. Sien la ec. (2.30), se despeja la derivada de la diferencia de temperaturas T3, se
tiene:

dly g dT

dy o dy
" La ec. (2.31), es utilizada en la meteorologia para definir la estabilidad atmosférica
en los siguientes casos:

(1).-Atmésfera neutra.
Esta condicién se satisface si el gradiente de temperaturas en la atmdsfere dT'/dy, es

igual al gradiente adiabatico, —g/cp.

(2.31)

Zlo) (2.32)

(2).-Atmésfera estable.

En la ecuacién que define el criterio de estabilidad ec. (2.26), se observa que la relacién
" g/e, siempre es positiva. por tanto, la atmdsfera se encuentre en equilibrio estable si
se satisfacen las dos condiciones: (2) que el gradiente dT'/dy sea positivo (inversion
térmica) y (b) que dT'/dy sea negativo pero con valor absoluto menor que la relacion
g/cp. Tomando en cuenta lo anterior la condicion de atmdsfera estable es (ver ec.

(2.31)):
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dT)

- 2.

3y >0 (2.33)
(8).-Atmésfera Inestable,
De acuerdo al criterio de eatabilidad ec. (2.26), se tiene que la condicién de equilibrio
inestable se satisface siempre y cuando la atmésfera tenga un gradiente de temperaturas
dT'/dy negativo, pero con valor absoluto mayor que la relacidn g/c,. La condicién de

atmdsfere inestable es entonces (ver ec. (2.31)):

==l <0 2.34
a7 < (2.34)
Si la ec. (2.31) se integra desde y=0 hasta cierta altura y, se tiene:
' dT = -?-j" dy+ [ dr (2.35)
u=0 Cp Jy=0 y=0
Al realizar la integral:
n4m=éy+@~n) (2.36)

donde: T, es la desviacién de la temperatura T con respecto a T, en la superficie
terrestre (y = 0), y T, es la temperatura de la superficie.
Se supone que en la superficie terrestre se satisface la siguiente condicién:

T(0) = T, = T,(0) (2.37)

por lo que la desviacidn de la temperatura en y=0 desaparece, es decir T},=0.
La expresién de la desviacion de la temperatura T ec. (2.36) queda entonces:

T, = é y+(T-T.) (2.38)

Si se define a la temperatura 6 como la suma de la desviacién de la temperatura T
mas la temperatura en la superficie Ty, es decir, § = T} + Ty, la ec. (2.38) se escribe
coOmo:;

6=%y+T=Fy+T (2.39)

donde I'=g/c,. Para el aire de la atmdsfera I’ ~ 0.0098 [K/m)].

A la temperatura 6 se le conoce como la ” Temperatura Potencial”, esta temperatura
tiene dos significados: (1) el que estd relacionado con la desviacién de la temperatura
T\ entre la temperatura media adiabdtica T,(y) y la temperatura real de la atmésfera
T(y) (procedimiento que se sigui6 en los parrafos anteriores), y (2) el que se utiliza
regularmente en la literatura, en el sentido que representa la temperatura 8 que un
elemento de fluido podria adquirir si es transportado con entropia constante a partir

de una altura y (o presién hidrostitica media p,(y)), hasta una altura al nivel del
mar (o presién estandard p.(0)). Considerando este iltimo enfoque, la temperatura
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potencial se define como (Tietjens, 1957), (Monin and Yaglom, 1971), (Zannetti,
1990), (Wanta and Lowry, 1976):

p (v=1)/~
=T (;‘3) (2.40)

donde 7 = ¢p/cy.

La ec. (2.40), no es mds que la expresién para la temperatura de un gas ideal en
un proceso adiabdtico, reversible (Reynolds and Perkins, 1977).

Las definiciones representadas por las ecs. (2.39 y 2.40) son equivalentes, sin em-
bargo, la ecuacién (2.39) tiene el significado siguiente: Si se conoce la desviacién de
temperaturas T1(y) como funcién de la altura, y se supone que la temperatura de la
superficie (y = 0) satisface la ec. (2.37), cntonces la temperatura potencial ,.es la
temperatura de la superficie mis la desviacién de la temperatura 7j que se presenta
en la altura y.

Si la atmésfera tiene la distribucion de temperaturas T=—Ty + T, (atmésfera
adiabdtica), la temperatura potencial § no es funcién de la altura y es igual a la
temperatura de la superficie T ver ec. (2.39), es decir, la desviacién de la temperatura
Ti(y) es cero. Por otro lado si la atmésfera es isotérmica T'(y) = T, al sustituir este
valor en la ec. (2.39), se observa que la temperatura potencial aumenta con la altura.
En este caso, la desviacion de la temperatura T, también aumenta con la relacién
dT;=Ty, es decir dT; > 0, por lo que se tiene una condicién estable.

Utilizando la expresién de la temperatura potencial ec. (2.39), la ecuacién de
la energia térmica se expresa como (al igual que en las ecuaciones de cantidad de
movimiento, los coeficientes de difusién molecular aparecen en esta ecuacién ya que
el modelo ha sido utilizado para simular flujos laminares (Paulo, 1995) y problemas
de difusidn de calor en cuerpos sdlidos tridimensionales, (Avila et al., 1994), (Avila
et al., 1997), en este caso las velocidades del fluido son cero):

d (p_é) s d (pﬁ@) ; ) (pﬁﬁ) N 0 (pt‘u‘?) _ (2.41)
ot Oz Oy 9z |
_ 0 (s _ 5\ O (pdl 5
" Bz (Pram pu’ﬂ) + Oy (Pray po) +
o (unwdd _
+'a—; ('P—ra - pw 9') + ptl

donde Pr es el mimero de Prandtl. :

En la ec. (2.41), se ha utilizado la descomposicién de Reynolds para la temperatura
instantinea, es decir: #=0-6'. Con e! propésito de utilizar la aproximacién de Boussi-
nesq que se discutio en la seccién anterior, la densidad p en la ec. (2.41), se sustituye
por la densidad media constante p,. Si se tiene una atmdsfera adiabética (§=cte=T}),
un elemento de fluido que se desplaza una cierta distancia { (con entropia constante)
verticalmente a las capas superiores (inferiores) de la atmdsfera, estars en equilibrio

con el medio ambiente que prevalece en esa altura y + £ (y — £), es decir el elemento de



fluido adquiere la misma temperatura que su medio ambiente, por lo que la desviacién
de temperaturas 71(y) = 8 — T, = 0, es decir, el término AT que aparece en la ecuacién
de cantidad de movimiento en la direccidén vertical ec. (2.19), puede ser sustituido por:
AT =T, =0

Por otro lado, si la atmdsfera es estable, un elemento de fluido que es desplazado
una cierta distancia £ (con entropia constante) verticalmente a las capas superiores
(inferiores) de la atmésfera, tendrd una temperatura menor (mayor) que la que existe
en ¥+ € (v — £). En este caso el elemento de fluido estard sometido a fuerzas que lo
tratan de regresar a su posicidn original. El término AT, en la ec. (2.19), para esta
condicién es: AT =-T1 =T, -8

Si la atmdsfera es inestable, un elemento de fluido que es desplazado verticalmente
con entropia constante a las capas superiores (inferiores) de la atmdsfera, estard sujeto
a fuerzas que lo impulsan adn mds hacia arriba (abajo). En esta condicién de inesta-
bilidad, el término At que aparece en la ecuacién de cantidad de movimiento en la
direccion vertical ec. (2.19), es sustituido también por AT = -1, = T, - 4.

2.6 Ecuacién de la energia cinética turbulenta

En la introduccién de este trabajo, se mencionaron los diferentes modelos que existen
en la actualidad para cerrar las ecuaciones que describen el comportamiento de un
flujo turbulento, ecs. (2.3-2.5,2.41). En los modelos de primer orden, el coeficiente de
difusividad turbulenta ver ecs. (1.12-1.14), se define a partir de las escalas de velocidad
y de longitud de los grandes remolinos turbulentos. En la literatura, la energia cinética
turbulenta & = 0.5(u” + v + w') ha sido utilizada con frecuencia para establecer la
escala de velocidad de la turbulencia. En el modelo que se presenta en este trabajo, las
ecuaciones que rigen el comportamiento de un flujo turbulento, se resuelven utilizando
dos modelos de turbulencia: el primero es un modelo de primer orden de dos ecuaciones
y el segundo es un modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds. En ambos modelos,
se hace uso de la energia cinética turbulenta x, para evaluar; ya sea el coeficiente de
difusién turbulenta o las correlaciones Tuf y ulT",

Al igual que en las secciones anteriores, en la ecuacién de x, los términos de pro-
duccién de energia turbulenta debido a flotacién, se han modelado de acuerdo a la
aproximacion de Boussinesq (las fluctuaciones de presién son pequefias en comparacién
con las fluctuaciones de temperatura). Con esta aproximacidn, el término de pro-
duccién; g;p'u} (que aparece en la ecuacién de la energfa turbulenta), se escribe como

(Monin and Yaglom, 1971):

gip'ul = —pBoT" (2.42)
Con el propésito de utilizar la definicién de la temperatura potencial 8, se supone

que las fluctuaciones de la temperatura T son iguales a las fluctuaciones de §, es decir:
T' = ¢. La ecuacién de la energia turbulenta que se resuelve en este trabajo es la

siguiente 2:

2La ecuacién de la energia cinética turbulenta se presenta en diversos libros y articulos (Hingze,



%-p_%(pmn)=—a%[ ( ”+p')J (2.43)

ot - Ox;
———0pt; 0 Ok Oul ul —
iyl
His dz; + Oz; (”83:;) ‘u@a:_, dz; = PGP + S

En la ec. (2.43), el término S,, representa la disminucién (o aumento) de la intensidad
turbulenta debido a la presencia de particulas sélidas en el flujo. El término de difusién
y los términos de produccidn debido a cortante y flotacién, tienen diferentes expresiones
dependiendo del modelo de turbulencia utilizado (como se ha mencionado, en este
trabajo se resuelven las ecuaciones que rigen el comportamiento del flujo, utilizando
dos inodelos de turbulencia: {a) modelo de primer orden de dos ecuaciores y (b) modelo
hibrido de esfuerzos de Reynolds). En el modelo de dos ecuaciones («-¢), se hace uso de
la viscosidad turbulenta 14, por lo que los términos de difusién, esfuerzos de Reynolds
y flujos de calor, que aparecen en la ec. (2.43), se escriben como:

e Y o] _pmoe
(2 ) g < (244
T Qii' 3_ 2 .
—ulul = v, (3:!:_, + e ‘.) 355,, (2.45)
o v 08
Wl = 5o (2.46)

Si se sustituyen estas expresiones en la ec. (2.43), resulta la ecuacién de la energia
turbulenta del modelo de dos ecua.ciones*

Bp:c 0 (pv, Ok
5t a (p%i%) = 50 (a,; 63:,) + (247)
on; 6“ 6’ o8
+pU¢ [a . PE+ ﬁglP a +SPK

donde: e—uz:' g—:fl, vt—c“ %, 0x=0.74, ¢,=0.0256, Pr, =mimero de Prandtl turbu-
lento=0.86.

Al utilizar un modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds (el cual se presentard en
detalle en el siguiente capitulo), el término difusivo de la ec. (2.43), se aproxima
mediante la siguiente expresidn:

o pU3YU; Ok O ( fomrdn
-— az‘- |th ( + P’) - #aa:;ji ~ c,a—z'; (peu‘-ujaxj) (2.48)

1975), (Monin and Yaglom, 1971), (Tennekes and Lumley, 1972), (Launder and Spalding, 1972),
(Hanjalié, 1994}, (Launder et al., 1975), (Launder and Spalding, 1974), (Cebeci and Smith, 1974)
y (Cervantes, 1990). Avila (Avila, 1994) presenta en detalle la derivacién de la ecuacién de « y de
las ecuaciones de los esfuerzos de Reynolds uju;
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Al BUSLITUIT 13 €C. {4.408) €1l la eC. | 4.4, T€sulla la ecuacion Q€ la energla turpuienva
que se utiliza en el modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds:

Op 8 ,_ . 8 - Ok
o dz; (pi) = Ci Oz; (peu,-uj sz) (249)
0p;
—uu; o, PET pBY:ull’ + Sy

donde C,=0.2 (Rodi, 1980).

2.7 Ecuacién para la disipacion de la energia cinética
turbulenta

En la literatura, es comin encontrar que la escala de longitud de los grandes remolinos,

se obtiene a partir de la solucién de una ecuacién de transporte para la disipacidn de

la energia turbulenta e. Aunque la disipacién de energia no tiene unidades de longitud,

l(a. r}om}jrina.cién de € con la energia turbulenta, proporciona las unidades requeridas
k32 [e).

Si se considera flujos con grandes nimeros de Reynolds (isétropos en las pequefias
escalas), y haciendo uso del concepto de la viscosidad turbuleata v, (modelos de turbu-
lencia de primer orden}, la ecuacién de ¢ se escribe como (Hanjalié, 1994) (Launder
and Spalding, 1972), (Rodi, 1980):

3pe

v, O¢ ou; Ou;| Ou; €?
G ')‘EEI(Z:ez,) E [ axi] 5a; ~P0ng (250

donde: Cy,=1.13, C3,=1.9y 0.=1.298.
Si se utiliza un modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds, el término difusivo de
la ec. (2.50), puede ser sustituido por la siguiente expresién (Launder et al., 1975):

0 (prnde) ., 0 ﬁ—&

En la ec. (2.50), las correlaciones -t-:,';_u.f, que aparecen en el término de produccién
debido 2l cortante medio (gradientes de la velocidad media), se modelaron a partir de
la definicién de la viscosidad turbulenta (modelos de primer orden), si las correlaciones
de velocidad se obtienen directamente a partir de un modelo de esfuerzos de Reynolds,
la ecuacion de ¢ se escribe como:

Ope 0 d Oe Bpu.‘ _ej
i 32, (pUie) = Ceg 920 (p—u‘ 9 ) Cu i3z, ngeu (2.52)

donde C.=0.18 (Rodi, 1980).
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Capitulo 3

Modelo algebraico de los esfuerzos

de Reynolds

Gibson y Launder (Gibson and Launder, 1978}, (Gibson and Launder, 1976), pro-
pusieron un modelo en donde los flujos turbulentos ulu} y u'#" | se calculan a partir de
relaciones algebraicas que involucran los valores loca.les de: (a) energfa cinética turbu-
lenta x, (b) disipacién de energia turbulenta ¢, (c) velocidad media %; y (d) temperatura
media 8. Este modelo no considera el concepto de la, viscosidad turbulenta el cual es
utilizado en los modelos convencionales de dos ecuaciones x-¢. Los modelos algebraicos
de esfuerzos Reynolds, segiin menciona Uliasz (Uliasz, 1994b) son los més populares
_hoy en dia para aplicaciones en la atmdsfera en escala intermedia (inesoescala). Una
caracteristica importante que tienen estos modelos, es que permiten determinar las
varianzas de las componentes de velocidad: u?, v, w?, las cuales son indispensables
cuando se calcula la dispersién de particulas en la atmésfera.

Para grandes niimeros de Reynolds (isotropia local en las escalas disipativas), las
ecuaciones exactas que rigen el comportamiento de los esfuerzos de Reynolds y de los
fiujos de calor se escriben de la signiente forma (Monin and Yaglom, 1971):

Dpu 2
F;'.)t — Digy (puln}) = Py + Gij — goupe+ I (3.1)
Dpul@’ ) ———0pb
pDu;. iff (pu'ﬂ’) = —u uka Pta + Gtﬂ + n.g (32)

donde el operador Djyy, representa el transporte difusivo de la cantidad dentro del
paréntesis. Las cantidades P;;, Gi;, Pis y Gig, representan la produccion de ulu Wy ulf’
atribuible al cortante medio y a los efectos de flotacién, es decir:

—0pt; ——O0pU;
P = —{uis}, ;’ L+, a'l,, } (3.3)
Gij = —pB{g;ulf’ + giuiF'} (3.4)
P = —u,,e'a“'“‘ (3.5)

69: k
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G,'a = —pﬁg.-?ﬁ (3.6)

Los términos II;; y T1;s de las ecuaciones (3.1 y 3.2), representan las correlaciones
de presién-deformacién y de presién-gradiente de temperatura respectivamente:

6u’!- ou! 06
u @ — _‘ + — — .
i =p (3::,- 63,-) ! s P’am,- (37)

Puede observarse que en el lado derecho de las ecuaciones de los esfuerzos de
Reynolds y de los flujos de calor ecs. (3.1 y 3.2), las tnicas incégnitas presentes
son: la varianza de las fluctuaciones de temperatura 872, que aparece en Gy ec. (3.6)
y las correlaciones que contienen las fluctuaciones de presién ecs. (3.7). Estas correla-
ciones, se han aproximado siguiendo los trabajos de Gibson y Launder (Gibson and
Launder, 1978) y de Rodi (Rodi, 1980). Estos autores, consideran que las fluctua-
ciones de presién se rigen por una ecuacién de Poisson, la cual se obtiene a partir de
la divergencia de la ecuacién de transporte de las fluctuaciones de velocidad u}:

00+ o (3.38)

t

oy _ O (puivs - pulif)

9z = Oz0m - 0z; O

En la ec. (3.8), se observa que las fluctuaciones de presién que aparecen en las ecs.

(3.7), se originan debido a tres procesos distintos: (1) interaccién de las fluctuaciones

de velocidad (IL;;, y Ii,1), (2) interaccién de la deformacién media y las fluctuaciones

de velocidad (II;; y i) ¥y (3) presencia de las fuerzas de flotacidn (IL;;5 y Ilis3).

Launder (Launder et al., 1975), propuso el siguiente modelo lineal en el que se supone

que las fluctuaciones de presién, motivan que las fluctuaciones de velocidad y los flujos
de calor tiendan a ser isétropos (return to isotropy):

ILij = g + g2 + ij8 + Sy (3.9)
donde
€ (— 2
ija = —Cip= (ugu; - -?;5.-,-5) (3.10)
iz =G (P - -32—5‘-,-19) (3.11)
2
Mija = ~Cs (G,-,- - 56,-,-0) (3.12)

Los términos P y G en las ecs. (3.11 y 3.12), representan la producciéon de energia
cinética turbulenta debido: al cortante medio y a las fuerzas de flotacién respectiva-
mente. La forma de estos términos es la siguiente:

= —ylyl ——
P = —ulul 7%, (3.13)
G = —pBoidll (3.14)
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donde: C1=1.8 y C=C3=0.5.
El término Sj; de la ec. (3.9), representa la influencia que tiene la frontera del
dominio en estudio (superficie terrestre} sobre las fluctuaciones de presién (Launder

et al., 1975), (Rodi, 1980).

Al igual que el término presién-deformacién II;; se aproxima por la suma de tres
términos (ver ec. (3.9)), la correlacién presidn-gradiente de temperatura Il de la
ec. (3.7), puede aproximarse mediante:

g = Ilip s + Hig o + Mg s + Sis (8.15)

El modelo mas comin para el primer término de la ec. (3.15), es el que propuso Monin
y Yaglom (Monin and Yaglom, 1971):

Migy = —C'wPEW (3.16)

Launder et al. (Launder et al., 1975) suponen que la deformacién media y el campo
gravitacional modifican la correlacién presién-gradiente de temperatura, en el sentido
que ambos tienden a disminuir la generacién de energia (P y Gig) de la correlacién
ull (ver ec. (3.2)). Los términos de fluctuacién de velocidad y de flotacién de la ec.
(3.15) (segundo y tercero del lado derecho), se escriben como:

g2 = —CasFig (3.17)

M3 = —C3Gis (3.18)

donde: Cy4=3 y Cap=C33=0.33. El término S de la ec. (3.15), representa el efecto de
Ia condicién de frontera (superficie terrestre) sobre la correlacién presién-gradiente de
temperatura (Launder et al., 1975), (Rodi, 1980).

Con el propésito de tomar en cuenta los términos S;; y Sis que aparecen en las ecs.
(3.9 y 3.15), se recurrié a utilizar el modelo de Launder et al. (Launder et al., 1975).

El motivo que tuvieron Launder et al. para cuantificar la influencia de una super-
ficie sobre las fluctuaciones de presién, es que experimentalmente se ha observado; que
la relacién entre esfuerzos turbulentos u._{-u:;T y la relacién entre esfuerzos turbulentos
y &), es diferente para flujos cortantes cerca y lejos de superficies sélidas. En turbu-
lencia cerca de paredes, la magnitud de las fluctuaciones de velocidad normales a la
superficie disminuye, mientras que las fluctuaciones paralelas a la superficie aumentan
apreciablemente. Los experimentos también han mostrado, que los efectos de flotacién
gobre el valor relativo de los esfuerzos turbulentos es muy diferente en los dos tipos
de flujo (flujos cortantes cerca y lejos de superficies). La influencia que una superficie
ejerce sobre las fluctuaciones de presidén, se incluye como un término que se suma al
modelo de presién-deformacién ec. (8.9) y al modelo presién-gradiente de temperatura
ec. (3.15). Los términos S;; y Si, tienen la siguiente forma:

Sy =T, + 10, + T4 (3.19)



Sie = Hsm + n:'o,z + Hz'a,a (3.20)

En las ecs. (3.19 y 3.20), se observa que la presencia de una superficie sélida altera
las fluctuaciones de presién, debido a los tres procesos que se indican en la ecuacién
de Poisson (ver ec. (3.8)), es decir: interaccién entre las fluctuaciones de velocidad
(término IT};, de la ec. (3.19)), interaccién entre las correlaciones u}f’ (término T}y,
de la ec. (3.20)), interaccién entre la deformacién media y las fluctuaciones de velocidad
(término IT}; ; de la ec. (3.19)), interaccidn entre la deformacién media y la correlacién

u}d’ (término Ili; 2 de la ec. (3.20)), presencia de la gravedad (término II}; ; de la ec.
(3 19) y término H,,s de la ec. (3.20)).
Para el término de turbulencia ITi; 1, Shir (Shir, 1973) propuso:

3—— 3 !

I, = C’p (uku NkNmOi; — 2u}=u‘}nkn,- — Eu';cu}nkng) f (ni i) (3.21)
donde: r es el vector de position, ! es una escala de longitud caracteristica de la
turbulencia y n es el vector unitario normal a la superficie.

Gibson y Launder (Gibson and Launder, 1978) propusieron una expresién andloga
para el término de deformacién media II/; ,:

].I' 5,2 = C (Hkm'znknmé-;j _ gl’l‘-k‘gnkn_,- - gﬂjk'gnkn;) f ( l ) (322)

2 2 i

El término correspondiente a la interaccion de la gravedad con las fluctuaciones tem-
peratura IIj;,, no se toma en cuenta ya que segin Rodi (Rodi, 1980), una expresién
para este término no se ha logrado obtener de manera satisfactoria.

Si la superfice coincide con en el eje =, y y es la distancia a la superficie (en la direccién
vertical), las ecuaciones (3.21 y 3.22) se simplifican a lo siguiente:

1= t PE 725.. _ 3—— 7 - E_F_l' ) i
m,, = o ( 26— 5niong = S0T0w) £ ( - (3.23)
, 3 3 l
'J 2 = C ( rm,26ij - §Hni,26nj - EHHJ'JJM') f ';_ (3'24)
donde: C7=0.5, C;=0.3 y el subindice n indica la direccién normal a la superficie

(n=2).

Gibson y Launder (Gibson and Launder, 1978), suponen que la presencia de la
pared también tiene un efecto sobre la correlacion presion-gradiente de temperatura
y en analogfa con el término presién-deformacion, propusieron para Iljy , la siguiente
expresion:

[
o1 = _C;B—uke’n:nkf ( — ) (3.25)
si

De manera semejante, si la superficie estd orientada en la direccién del eje z (y el eje
y estd orientado en la direccién vertical), la ec. (3.25), se simplifica a lo siguiente:
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Iy, = -cm” S5 f ( ! ) (3.26)
Zn
donde C},=0.5.

Gibson y Launder (Gibson and Launder, 1978) propusieron expresiones semejantes
a las ecs. (3.21-3.26) para evaluar los términos I}y, y ITjy 5, sin embargo, Rodi (Rodi,
1980) menciona que en la capa limite de la atmdsfera, éstos términos no son de impor-
tancia.

Es conveniente mencionar que el propésito de incluir la funcién f ({/2;) en las ecs.
(3.21-3.26), es basicamente para disminuir €l efecto de la correccién de pared conforme
aumenta la distancia a la superficie.

Si las ecs. (3.10-3.12, 3.23 y 3.24) que determinan en conjunto la correlacién presién-
deformacién ec. (3.9), y las ecs. (3.16-3.18 y 3.26) que modelan la correlacién presién-
gradiente de temperatura ec. (3.15), se sustituyen en las ecuaciones de transporte de los
esfuerzos de Reynolds y de los flujos de calor ecs. (3.1 y 3.2) se obtienen las siguientes
expresiones:

Dpu — 2 —_— 2
—"%tu Disy (puftf) = P + Gij - 3dupe - Crp~ (U'-U'- - 55-'55) - (3.27)
2
—Cz (Pi_,' - EJ.JP) Ca (st - '_JUG) + Hs; 1 + Hu?
Dowld __
’;‘t - — Dy (o) = —ufuf gpz + Pig + Gig — CwP—U'g' (3:28)

—CiPig — C3Gia + ITig,

Resolver estas ecuaciones para las seis componentes de los esfuerzos de Reynolds
u_{t_z'f;, tres componentes de los flujos de calor u/f, y para la varianza de la temperatura
672, requiere de la solucién de diez ecuaciones diferenciales parciales, lo cual hasta la
fecha no es conveniente cuando se pretende evaluar la dispersién de particulas en la
atmésfera (Uliasz, 1994b). Con el propésito de utilizar las ecuaciones de esfuerzo/flujo
ecs. (3.27 y 3.28), no con el fin de resolverlas sino de aprovechar la informacién que
estd implicita en ellas, Rodi (Rodi, 1980) propuso convertir este sistema de ecuaciones
diferenciales parciales, en un sistema algebraico lineal. Para obtener las expresiones
algebraicas de los esfuerzos de Reynolds, Rodi (Rodi, 1980) supone que el transporte
de u._:t-z? es proporcional al transporte de &, es decir:

Dpuiu} —F Dpn
i = Dugy (pulf) = =2 = Disylon)} (3.29)
por lo que utilizando la ecuacién de « ec. (2.49), se obtlene;
Dpuly; t—L__,
Dt P (puiuf) = =2 (P +G — pe) (3.30)
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Sustituyendo la ec. (3.30) en la ec. (3.27) se obtiene:

wiul — 28,k ®lpe 2. ow

__._J_n_i_ (P 35,'5P ) 4+ Py (HLI + HlJ 2) (331)
donde Cy=Cj3,

P*=P+@G (3.32)
Pij=Pi+Gy (3.33)
1-C; o s
&= 3.34
P*fe+ pCi — (3:5%)
Bz = (¢ (P* /e + pC1 — p)) ™ (3.35)

Para obtener las expresiones algebraicas de los flujos de calor, Gibson y Launder
(Gibson and Launder, 1976) suponen que el transporte de ul6’ es proporcional al trans-
porte de « y al transporte de la varianza de las ﬂuctua.cmnes de temperatura 67, es
decir:

D (= ., W Dpr ul@®  Dpf? —
57 (P68) = Diss (puil?) = { -~ Diss (or)}+o{ === Disy (o67)} (3.36)
La ec. (3.36) puede escribirse como:
D
i (pus) — Digy (puif) m - (P +G - pe) + == o7 (P,, peg) (3.37)
donde Pj y €g representan la producclon y disipacién de la varianza 0%, es decir;
Py = —2% Rl (3.38)
0z;
00" 86"
€ = 20“3;;%: (3.39)

donde ¢ es la difusividad molecular.
Sustituyendo la ec. (3.37) en la ec. (3.28) se obtiene la expresién algebraica de los

flujos de calor:

——0p0 K

—ulf = —u fuf — 9e, (I>" <I>g H (3.40)

donde Cza = Caa,

3!y = &, (1 — Cap) (3.41)

. -1
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Py =Py + Gy (3.43)

Gibson y Launder (Gibson and Launder, 1976), suponen que existe equilibrio entre
la produccién y disipacién de 02, es decir; P; = pes, por lo que la ec. (3.42) puede

escribirse como:
P* -1
@g = (—2- (;; - 1) + PC19) A (344)

Con las dos expresiones algebraicas ecs. (3.31 y 3.40), es posible conocer los esfuer-
zos de Reynolds y los flujos de calor a partir de los valores de & y ¢, y de los gradientes
de velocidad y temperatura media. Sin embargo, atin existe una variable que todavia es
incég'nita, ya que no se resuelve su ecuacién de transporte. Esta variable es la varianza
de las fuctuaciones de temperatura 872, la cual se obtiene, a partir de definir la relacién
que existe entre la escala de tiempo de las fluctuaciones de velocidad, y la escala de
tiempo de las fluctuaciones de temperatura, es decir:

¢ O
= (3.45)

Si la relacién de escalas de tiempo se supone constante e igual a: R = C}/2, donde

3=1.6 (valor que permite evaluar e} decaimiento de las fluctuaciones de temperatura
en turbulencia de malla "grid turbulence”). La varianza de la temperatura puede
escribirse entonces como:

g7 = -2-%95‘- (3.46)
Si existe equilibrio entre la produccién y disipacién de 072, es decir Py = peg, se tiene:
— Opf
1Z — T )
] p - ( .6 azJ) (3.47)

Las expresiones algebraicas ecs. (3.31 y 3.40), que representan los seis esfuerzos de
Reynolds y los tres flujos de calor respectivamente, se presentan en el apéndice A. En
el apéndice B, se presenta el desglose de cada uno de los términos que conforman la ec.
(3.31) para el caso en que: 1 =2y j =2. En el apéndice B, también se presentan los
términos que constituyen la ec. (3.40) para el caso 1 =2.

Para finalizar la presentacién del modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds, es
necesario definir la funcién f (I/z;) que aparece en las ecuaciones (3.23, 3.24 y 3.26).
De acuerdo a la hipétesis de semejanza de Monin y Obukhov (Monin and Yaglom,
1971), las caracteristicas turbulentas de la capa superficial de la atmdésfera (si z2 >> y.,
donde y, es el parametro de rugosidad), dependen tnicamente de cinco variables: z;,
p, Bg, u- y q/pc,, donde: u, y g son la velocidad de friccién y el flujo de calor [W/m?
en la superficie respectivamente. A partir de estas cinco variables es posible formular

dnicamente una combinacién adimensional:
T2

-2 (3.48)
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donde:

ud

" koBga/(pcy)
K, es la constante de von Kdrman y L es la escala de Monin-Obukhov. En la ec. (3.49),

L= (3.49)

se observa que si > 0 (g < 0), la atmdsfera se encuentra en una condicién de equlibrio
estable, si L < 0 (¢ > 0) la atmdsfera es inestable, y si |L} = oo (¢ = 0), la atmésfera
se encuentra en equlibrio neutro.

Utilizando la hipétesis de semejanza de Monin y Obukhov (Monin and Yaglom,
1971), es posible definir en la capa superficial; la variacién (con respecto a la altura z;)
de las caracteristicas medias y turbulentas a partir de funciones universales de £. En
particular, para los gradientes de la velocidad media y temperatura media se tiene:

A

u” By bm (€) (3.50)
Koy O
w0y O 3] (3.51)
Koy 00
= (0 (3.2
donde:
Ur, = u,cos (a,) (3.53)
Uy, = UrSen (o) (3.54)
— _9Predm(§)
= s 81 0 (3:39)

Ur = Vu‘%: + ua: (3'56)

donde: u, es la resultante de la velocidad de friccidn, 8, es una temperatura de con-
duccién (en analogia con la definicién de u,) y a,=arctang (W/%), es el dngulo formado
por las componentes del vector de velocidad en un punto y,, localizado en la vecindad
de la superficie terrestre.

En la capa superficial, se lleva a cabo la transferencia de energia térmica (g = g,) ¥
la transferencia de cantidad de movimiento {7,z = 7Tay, Tez = 7y ) entre la superficie y
la atmdsfera. En la regién cercana 2 la superficie, es comin suponer que los esfuerzos
cortantes 7zy ¥ Tys, y €l flujo de calor g, no varian con respecto a la altura. Con esta
aproximacion, no es dificil comprobar que a partir de las ecuaciones de cantidad de
movimiento ecs. (2.3 y 2.5) y de la ecuacidn de la energia térmica ec. (2.41), se obtienen
las ecs. (3.50-3.52) (White, 1991), (Monin and Yaglom, 1971). Estas ecuaciones son

muy importantes en el modelo que se presenta en este trabajo, ya que ademads de definir
{como ya se ha mencionado), la variacién de las velocidades y temperaturas medias en
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la regidn cercana a la superficie, constituyen las condiciones de frontera de las ecs. (2.3,
2.5 y 2.41). Es decir, las velocidades @ y W y la temperatura &, de la celda numérica
més cercana a la superficie terrestre, se definen por las ecuaciones (3.50-3.52) *.

La condiciones de frontera de las ecuaciones de transporte de la energia cinética
turbulenta ecs. (2.47 y 2.49) y de la disipacién de energia ecs. (2.50 y 2.52), se
obtienen al suponer que cerca de la superficie, existe equilibrio entre la produccién de
% (debido al cortante medio y a las fuerzas de flotacién) y la disipacion e, por lo que
entonces, la ec. (2. 49), puede escribirse como:

= —TUSL — T — foyT (8.7
Oz, Oz,
Si se toma en cuenta el concepto de la difusividad turbulenta, se puede escribir:
—_— ot
—ulub =u =y — 3.58
Uty = U, = Vi Bz (3.58)
—ufuf =ul = V,,g%_: (3.59)

‘iUt.‘iil-izando las ecs. (3.50 y 3.51) er las dos ecuaciones anteriores, se obtiene el valor de
la viscosidad turbulenta en las direcciones z y z, es decir:

Ur Ko
Vg = Iy—” (3.60)
Yy = 1¢imz_ (3.61)

Si se define la viscosidad turbulenta 14 como:

v = ok + 02 (3.62)

Suétituyendo las ecs. (3.60 y 3.61) en la ec. (3.62), se obtiene:
Kolfplis
v = g; (3.63)
La ec. (3. 63), es utilizada para definir el valor de la correlacién u3# y el flujo de calor
g, en la regién cercana a la superficie terrestre:

— a6
Sy 3 _n P (3.64)

En este tr;mba,jo, se propone aproximar la produccién de la energia turbulenta ec.
(3.57) cerca de la superficie, utilizando la definicién de las tres viscosidades turbulentas
ecs. (3.60, 3.61 y 3.63), por lo que se tiene:

1E] autor desea aprovechar este punto de la discusién, para presentar en detalle las condiciones de
frontera de las ecuaciones de k y ¢. En la pag. 46, se continiia con la presentacién de las caracteristica

generales de la funcién f (I/z3).



diu, 0u, O, Oty 1y O

c = - o .66
¢ “ 3{82 amg + Uta:tig 6:82 ﬂ‘ﬁ"'_; H:l:-; ( )
en esta ecuacion se ha utilizado la definicién g, = ~g.
Sustituyendo las ecs. (3.50-3.52 y 3.63) en la ec. (3.65), se abtiene:
’ 3 42 2 42
= fobistn | Urefm | Yrfm| P9 g P (4.66)
¢m fi?,y: "%yg Pry ‘/’m

Al utilizar en la ec. (3.66), la definicidn de u, ec. (3.56), se obtiene la condicidn de
frontera para la ecuacién de la disipacién de la energfa turbulenta:

uad’m ﬂg ; ¢h
= —T¥m fr-— 3.67
K‘ayp Pf'g ¢m ( )
Si el término de produccidn, se pone en funcidn del flujo de calor ¢, la ec. (3.67),
se esctibe como (ver ec. (3.64)):

3
u '
Kollp P
Con el propésito de definir la condicién de frontera de la ecnacién de x, es conve-
niente recordar que la viscosidad turbulenta 1, en los modelos de primer orden de dos
ecuaciones, se define como funcién de « y ¢, a partir de ]z relacion:

v = e, (3.69)

¢
Igualando la ec. (3.69) con la ec. (3.63), y despejando la energfa turbulenta, se
obtiene la condicion de frontera de «:

2 __ Felpls A
K= ¢ .71
cy‘.d"m ( J)
51 en la ec. (3.70), se sustituye la condicidn de frontera de ¢ ec. (5.67), se tiene:
5= u . j(ﬁg_y,,a,.) ik 7 (ﬁg )1/2 (8.71)
| Ciﬁ ‘ Cu $m \Pr o

5i la celda numérica que representz le condicidn de fronterz, se locabiza cerca de L
superficie terresire, entonces, ¥, — 0 por lo gue el segundo {érinine de la ec. (3.71) se
considerz despreciable. Lz condicior de fronfere de le ecuacidy de « e entonces:

7

2

1/2
Ty

= (%.72)
Los esfuerzos corfanies v =i fiujo de calor en le puperficie, se obtienen & partis ge

lax Biguienies Telacionss:

9 7Y

Ty = UL = Plug = e Gy, = PULCOE (O .7
) ooz T ol




62%351 i V‘aﬁaaﬁ:; _ g_Ug__a_?-
Oz, 02, Ozg 0y Pry 8z,
en esta ecuacion se ha utilizado la definicién g; = —g.
Sustituyendo las ecs. (3.50-3.52 y 3.63) en la ec. (3.65), se obtiene:

(3.65)

koot [U2 @2 ul g2 , -

¢ = Sebills [—”’;ég‘ “_’;“5;“] ~ 59 or 2 (3.66)
¢iﬂ Hoyp "Coyp

Al utilizat en la ec. (3.66), la definicién de u, ec. (3.56), se obtiene la condicién de

frotiters para la ecuaciéh de la disipacidn de la energfa tirbulenta:

g By, , $h
= i L6 LA —u,ef.— 3-67
¢ Koljp  Pry S (3.67)

Si el térmitic de prodiiccién, se pone en futicién del flujo de calor g, la ec. (3.67),
se esctibe cotio (ver ec. (3.64)):

Wdm | . @ -
e=—T" 4 Bg— 3.68
Kolp ﬁgpcio (3:68)

Coh el propdsito de definir la condicién de frontera de la ecuacién de &, es conve-
hiehite vecordat qiie la v'is'bqsi'dad turbulenta vy, en los modelos de primer orden de dos
ectaciolies, se defitie coino funcidn de & y ¢, a partir de la relacién:

2
v, = c,,% (3.69)
Igua.la.hdo la. ec. (3§9) con la ec. (3.63), y despejando la energfa turbulenta, se
obtiene 1a condicion de frontera de k: -

2 KoYplr.
K:= P € (3.70)
Si en la ec. (3.70), se sustituye la condicién de frontera de ¢ ec. (3.67), se tiene:
.2 g 1/2 41/2 7 5.\ 1/2
e 3 ()8 (12) o
Ci Cu ¢n'1 Prt

Si la celda numérica que representa la condicién de frontera, se localiza cerca de la
superficie terrestre, entotices, y, — 0 por lo qiie el segundo término de laec. (3.71) se

LI T

considera despreciable. La condicién de frontera de la eciiacién de « ‘es entonces:
2
Looul .
Cu
 Los esfiierzos ‘cortantes y ‘el flujo de calor en la superficie, se obtienen a partir de
las siguientes relacioies:

O KolYptls Ur, _ , -
ey = P = g = o P G = puleos (@) (8.78)
m olp
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0 U3 Kolipliz Us,

= —pulul = = = pu? . 3.74
Ty = —pUsUl = plig . m,,y,,¢ pursen (o) (3.74)
v, 60 P KolYptir b, _ pepirbs i
= peyuhl = — P = .
g = pcptiy o el moyp‘ﬁh Pr. 3. (3.75)

~ La velocidad y la temperatura de la celda numérica que constituye la frontera del
dominio en estudio (y que se localiza en la capa superficial), se obtienen integrando las
écs. (3.50-3.52), es decir;

Uy,

% (1n(2) - v 0) (3.76)

w(o) = %= (in (L) - 9 0) (3.7)

(-]

i(y) =

T(y)-F=2 (tn (yi) -0 (0) (378)

Ko

donde @, = T, es la temperatura de la superficie y las funciones ¥,, y ¥, se obtienen
a partir de la integral:

W () = [ 1ol .19

Si en las ecs. (3.76-3.78), se depejan las variables u.,,u,, y 6,, y se sustiuyen en las
ecs. (3.73-3.75), se obtiene las expresiones utilizadas en este trabajo para evaluar los
esfuerzos cortantes y el flujo de calor en la superficie terrestre:

p k2 Mk,

Tey = In Vo \I'm ﬁ(yp) (3-80)
Yo
p nl/?- C:‘/‘ Ko

Tyz = ln gﬁ — \I’m _u-j(yp) (3-81)

_ powiidig, (ﬁ(yp)—-a,) Ko 2 80
=77 Pre %a| ME-V, (3.82)

Monin ¥ Yaglom (Monin and Yaglom, 1971) presentan una discusién en relacidn
a la forma que deben de tener las funciones universales ¢m s ¥ Vin s, en donde lo mis
relevante a observar (y es lo que utilizaron Gibson y Launder (Gibson and Launder,
1976) para definir la funcién f ({/z2)), es que para cualquier valor dado de y, u, y fg,
si |g| = 0 (atmdsfera neutra), |L| — oo, entonces; |£| = £ — 0.

Considerando la condicién [£] = 0, si se define:

Y (0) = lim s (6) = 1 (3.83)



W (0) = Jimy U (€) = 0 (3.84)

entonces, si se satisface la condicidn |g| — 0, y se toman en cuenta las ecs. (3.83 y
3.84), se tiene una distribucién logaritmica para la velocidad y para le temperatura
(ver ecs. (3.76-3.78)).

De manera equivalente, para valores fijos de |g| y ur, si y = 0, |§| — 0, entonces:
¢mn(0) 21y ¥nn(0)—0,

Esto significa que para valores de y < |L], el efecto de la turbulencia es similar al que
se presenta en una atmdsfera neutra (temperatura potencial homogénea), por lo que la
turbulencia en la capa y < |L| se produce dnicamente debido a factores dindmicos y no
a efectos térmicos. En conclusién puede decirse que la condicién |£| — 0, se presenta
tanto en la regién cercana a la superficie como en una atmdsfera neutra.

Se ha mencionado que el propdsito de la funcién f ({/y), es reducir el efecto de la
correccién de pared conforme aumenta la distancia a la superficie. En la region cercana
a la superficie (turbulencia de pared), la influencia de las fluctuaciones de presion sobre
los esfuerzos #%; y los flujos de calor u!#', es grande por lo que se define que la funcién
f=fQly)—1

La forma de la funcién f = f (l/y), puede obtenerse si se supone que el flujo estd
orientado en la direccién de z. En esta condicién, la escala de longitud de los grandes
remolinos turbulentos, se define como:

3
“rT\3
l=— (“":2) (3.85)
Si la energfa cinética turbulenta se encuentra en equilibrio (ver ec. (3.57)),
e=P+G (3.86)
donde
——-0U
P~ il (3.87)
y 1/2
U % Uy, = — (ufu}) (3.88)
Si se define Ry (flux Richardson number) como:
G
Ry=-3 (3.89)
y utilizando las ecs. (3.87 y 3.89), en la ec. (3.86) se obtiene:
e= ~THS (1~ Ry) (3.90)

— 3/2
Si se sustituye la ec. (3.90) y la relacién ul =~ — (u’lu’z) / en la ec. (3.85) se obtiene:

L J
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Uy

!l = = (3.91
o009y (1= By) (3.91)
Utilizando la ec. (3.50) en la ec, (3.91) se obtiene:
= ——oY (3.92)

(1 - R!) Prm

La funcién f, que representa la influencia de la superficie sobre las fluctuaciones de
presion, se escribe como:

f=FUD= o= T Ryo (3.9

Si la atmodsfera es neutra ¢, =1 y By =0, por lo que: f = 1.

El hecho de que en condiciones de atmésfera neutra, la funcién f = f(l/y) = 1,
puede explicarse si se recurre a la hipétesis de Prandtl (longitud de mezcla), en la
que establece que en turbulencia cerca de una superficie, la escala de longitud de los
grandes remolinos turbulentos estd definida por:

lm = Koy (3.94)

Si en la ec. (3.93), Im=l, la funcién f = f(l/y) = Im/koy = 1. Por lo que se
concluye entonces que en condiciones de atmdsfera neutra, la escala de longitud de los
remolinos turbulentos crece en proporcién directa con la distancia a la superficie.

Es conveniente mencionar que en este trabajo, al igual que lo hicieron Gibson y
Launder (Gibson and Launder, 1976), se ha utilizado la misma expresién de f para
alterar los esfuerzos turbulentos y los flujos de calor (ver ecs. (3.23, 3.24 y 3.26 ), es
decir la funcién ¢, que aparece en la ec. (3.93) es igual a la funcién ¢;. Sin embargo,
en las condiciones de frontera para las ecuaciones de cantidad de movimiento ecs. (3.50
y 3.51), energia térmica ec. (3.52), energia turbulenta ec. (3.72) y disipacién de energfa
ec. (3.67), se han utilizado formulaciones diferentes para las funciones ¢m, ¢p, ¥y ¥
W, (ver apéndice C) .

Cuando se presentan grandes valores de ||, el comportamiento de la funcién de co-
rreccién f es distinto para las dos condiciones siguientes: (1) atmdsfera estable { = +o0o
y (2) atmdsfera inestable { = —o0.

La condicién de atmosfera estable, se presenta cuando se cumple lo siguiente: (a)
para valores fijos de y y u.,, si g tiende a un valor negativo grande (inversiones térmicas
severas), L — 0, entonces § = +00, (b) para valores fijos de ¢ < 0 y u,, 81 y = 00,
entonces { = +00.

Cuando se tiene la condicién £ — +00, no se presentan fluctuaciones turbulentas
de gran escala, ya que éstas pierden mucha de su energia al vencer las fuerzas de
gravedad, por lo que la turbulencia sdlamente puede existir en las pequenias escalas. En
consecuencia, una gran estabilidad impide el intercambio turbulento entre las capas de
la atmoéfera, por lo que la turbulencia es de cardcter local y no depende de la distancia

a la supericie terrestre, por lo que se espera que f ~ (.



En ]a literatura, existe una gran cantidad de formulaciones que definen la funcién ¢,
para una atmosfera estable, los datos experimentales en la capa superficial se ajustan
a la siguiente expresion:

$m=(1+5)=(1-BRy)" (3.95)
donde fB,=5.5.
En esta dltima expresién se ha tomado en cuenta que:
7 a
uhd = — 3.96
= (3.96)
d Y
=< 3.97
Br=2"7 (3.97)

Si se sustituyen las ecs. (3.95 y 3.97) en la ec. (3.93), se obtiene la funcién f para una
condicién de equilibrio estable:

_ 1
C1+E(B 1)

En la ec. (3.98), se observa que si £ = +o0o, f — 0, es decir, la correccién debido a la
presencia de la pared es despreciable.

La condicion de atmosfera inestable se presenta cuando se cumple lo siguiente: (a)
para valores fijos de y y ¢ > 0, 8i u, = 0 (conveccién libre), entonces L tiende a un
valor negativo pequefio, por tanto { — —oo, (b) para valores fijos de ¢ > 0 y u,, si
y 3> |L|, entonces § — —o0.

En equilibrio inestable (si u, = 0), el esfuerzo cortante en la superficie es cada vez
mas pequefio por lo que la turbulencia obtiene su energia debido a las inestabilidades
térnicas y no al flujo medio. Monin y Yaglom (Monin and Yaglom, 1971), mencionan
que la turbulencia presente cuando y es fijo (no muy grande) y 4, adquiere un valor
muy pequefio, tiene caracteristicas semejantes a la turbulencia que aparece cuando u,
es fijo y y > |L|. En flujos inestables a grandes alturas, la temperatura tiende 2 ser
homogénea ya que se presenta un intenso mezclado entre las capas de la atmésfera. El
proceso de mezcla es mas intenso a mayor altura, lo que hace suponer que los remolinos
turbulentos aumentan su tamafio al aumentar la distancia a la superficie (f ~ 1).

En la literatura se reportan diversas férmulas de ¢,,, que se ajustan a datos experi-
mentales medidos en condiciones de equilibrio inestable.

En este trabajo, se hace uso de la expresién utilizada por Gibson y Launder (Gibson
and Launder, 1978), es decir:

(3.98)

f

$m = (1 - BoRy)" (3.99)
donde f,=14 (Monin and Yaglom, 1971}).

La funcién ¢,,, puede ser evaluada como funcién de la variable £ y del pardmetro
32 al encontrar los ceros de la ecuacidn:

$m = Bobdpm —1=0 (3.100)
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Al sustituir las ecs. (3.97 y 3.99) en la ec. (3.93), se obtiene:

AL
f= (IT“%'% (3.101)

¢m
En la ec. (3.101), se observa que para valores de { — —0o0, f—=1.



Capitulb 4

Modelo de dispersién de particulas,
Lagrangiano Estocastico
Deterministico

En este capitulo, se presenta el modelo matemadtico Lagrangiano-Estocdstico-Determi-
nistico (LSD), que propuso Milojevic (Milojevic, 1985}, para calcular la dispersién de
particulas sélidas ("pesadas™) en flujos turbulentos. El modelo original de Milojevic,
fue desarrollado para el cilculo de flujos turbulentos con particulas en suspensién, en
condiciones de temperatura constante, en dos dimensiones y en estado estacionario.
Avila y Cervantes (Avila and Cervantes, 1995), han modificado el modelo original y
lo han utilizado para evaluar la transferencia de calor entre las fases (particulas-aire),
y la transferencia de energia térmica entre la suspension y las paredes del ducto que
contiene la mezcla (aire-particulas). La utilizacién del modelo, ha servido también para
establecer la correlacién entre la reduccién de la intensidad de turbulencia del fiujo y
el aumento en la concentracién de particulas (Avila, 1994), (Avila and Cervantes,
1995), (Milojevic et al., 1987), (Avila and Cervantes, 1987), (Avila, 1986).

Una particula pesada que se localiza en el interior de un flujo turbulento, es aquella
particula que tiene una densidad mucho mayor que la densidad del fluido. Debido a la
inercia (divémica y térmica) de las particulas y a las fuerzas de cuerpo que actian sobre
éstas, la respuesta de una particula a las fluctuaciones turbulentas, es diferente a la ca-
pacidad de respuesta que tiene un elemento de fluido. Consecuentemente, la dispersién
de particulas sélidas en flujos turbulentos, es un problema de mayor complejidad que
la difusién de gases, de elementos de fluido o de pequefas y ligeras particulas. La
presencia de la fuerza de gravedad sobre una particula pesada, ocasiona que exista una
velocidad de caida libre o velocidad terminal (drift velocity, settling velocity or free-fall
velocity) relativa al movimiento medio del fluido. Si la particula tiene una velocidad
relativa con respecto a la velocidad media del flujo, la particula cambia continuamente
de elemento de fluido que la acompaiia, por lo que entonces aparece lo que Yudine (Yu-
dine, 1959) llamé: el "efecto de trayectorias cruzadas”. Al presentarse este fenémeno,
la particula cambia continuamente de remolino turbulento y pierde su correlacién de
velocidad mas rdpidamente que un elemento de fluido, el cual cambia su velocidad
turbulenta debido dnicamente al decaimiento del remolino (eddy decay). La expresién
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"decaimiento del remolino®, es utilizada segin Csanady (Csanady, 1963), para des-
cribir los efectos de: la formacion continua aleatoria de los remolinos y el proceso de
transferencia de energia en cascada hacia las escalas pequefias de la turbulencia. Por
otro lado, debido a la gran inercia que tienen las particulas, sus fluctuaciones turbu-
lentas v;(t) (utilizando la notacién de Wang y Stock (Wang and Stock, 1993)), son
diferentes a las fluctuaciones de velocidad de los elementos de fluido !. Es decir, la
fuerza de inercia de las particulas, les impide responder a los cambios de velocidad con
la misma rapidez con que lo hace el fluido, por lo que existe un movimiento relativo
entre las particulas y el elemento de fluido que las acompaiia ("efecto de inercia”). -

En la literatura, se han reportado diversos trabajos tedricos cuyo principal objetivo,
es establecer la relacidn que existe entre la dispersién turbulenta de las particulas y:
(a) las caracteristicas medias y turbulentas del flujo y (b) los parametros de inercia y
velocidad terminal de las particulas (Yudine, 1959), (Csanady, 1963), (Wang and
Stock, 1993), (Reeks, 1977), (Pismen and Nir, 1978).

Con el proposito de tener una idea general, de los fenémenos que ocurren en un

flujo turbulento que transporta particulas sdlidas, es conveniente discutir tres casos
extremos:
(a) Las particulas tienen velocidad terminal (vs — 0) despreciable e inercia desprecia-
ble. En este caso, la particula se encuentra confinada siempre al mismo remolino, y
se comporta como un elemento de fluido, ya que no tiene velocidad media relativa y
responde a las fluctuaciones con la misma rapidez que el fluido (los efectos de inercia
y de trayectorias cruzadas son despreciables). Si la velocidad terminal y los efectos de
inercia no existen, la correlacién de velocidad del fluido en contacto con las particulas,
a lo largo de su trayectoria;

uf (0)uj (7)

RI(7) = 3 4.1
L] (T) (u_:-'i @ 1 /2 ( )
es igual a la correlacién de velocidad de las particulas;
v (0)v; (7

(7 %"

donde f son las fluctuaciones de velocidad de los elementos de fluido en contacto con

la, particula.

Adicionalmente si R{J- = Rf;, la escala integral de tiempo de las fluctuaciones de
velocidad del fluido por donde pasa la particula T;:r y la escala integral de tiempo de las
particula T y la escala integral (Lagrangiana) de tiempo del flujo Tz, son iguales.
(b) Las particulas no tienen inercia y su velocidad terminal (v — 0o) es grande. En

esta condicidn, las particulas siguen exactamente las fluctuaciones del fluido por lo que

la velocidad de fluctuacién de las particulas urms,= (v,?)l 2=v,-, es igual a la velocidad

1En las ecuaciones de esta seccidn, ecs. (4.3-4.6), se utiliza la notacién de Wang y Stock (Wang
and Stock, 1993). En esta notacion, los dobles subindices que aparacen en las escalas integrales de
tiempo ecs. (4.3 y 4.4) y en los coeficientes de dispersién ecs. (4.5 y 4.6), no significa sumatoria.

52



.y . —n 1/2 . . .
de fluctuacién del fluido urms ;=(u?)1/ =u;,. Sila velocidad terminal es muy grande

vg — 00, las particulas viajan muy rapido a través de la estructura turbulenta espacial
(Euleriana) del flujo. Debido a que la inercia de las particulas es despreciable, cada
vez que cambian de remolino turbulento, reciben una nueva fluctuacién. El cambio
de fluctuacién se lleva a cabo con una frecuencia igual a vg/Ly, donde Ly es la escala
integral de longitud (Euleriana). En estas circunstancias, el coeficiente de correlacién de
las particulas Rf;; es igual al coeficiente de correlacién de las fluctuaciones de velocidad
u;i(2;,1) del flujo en un marco de referencia Euleriano. Wang y Stock (Wang and Stock,
1993), han mostrado que debido al efecto de trayectorias cruzadas, la escala integral
de tiempo de las particulas Tj; = L;/vg es menor que la escala integral de tiempo
del flujo Ty. En esta condicidn, el efecto del decaimiento de los remolinos turbulentos
es despreciable ya que la frecuencia aproximada del decaimiento es u;,/Ly, la cual es
mucho menor que la frecuencia de los cambios de remolino va/Ly.

(c) Las particulas tienen velocidad terminal (v4 = 0) despreciable y su inercia es muy
grande. En este casc, el efecto de las trayectorias cruzadas es despreciable ya que no
existe velocidad relativa media entre la fase sdlida y el aire. En estas condiciones,
la particula responde lentamente a las fluctuaciones de velocidad y recibe una nueva
fluctuacién cada vez que un remolino turbulento desaparece. La escala de tiempo
que dura el remolino en contacto con la particula (tiempo que dura la fluctuacién de
velocidad), corresponde entonces a la escala integral de tiempo Euleriano del flujo Tr5.

Si la inercia de las particulas es muy grande, su intensidad de turbulencia (vf) = v},
es menor que la intensidad de turbulencia del fluido (@ = u?,, ademds, la correlacién

de velocidad de las particulas v; (0) v; (7), es mayor que la correlacién de velocidad
del fluido u; (0) u; (7). Si se satisface lo anterior, la escala integral de tiempo de las
particulas T = Ty, es mayor que la escala integral de tiempo del fluido "que observa”

la particula a lo largo de su trayectoria T, es decir:
® oy [ WO, _ [~ S Ow0)
TE = Pdl = L-——-—dt = —— it 4.3
" ‘L R'u .[0 (.v_‘2 v_?)llz j(; vl_zo ( )
es mayor que:
T;f = ‘/m R{‘dt = /00 WA WAT) (0) ol (lczdt = foo WA UAT) (0) :‘i (T)dt (4.4)
0 0 (;? u_f) Y Lo

Al ser muy grande la inercia de las particulas, su coeficiente de dispersién (para
tiempos grandes ¢ — 00), es mayor que el coeficiente de dispersién de los elementos de

fluido, es decir:

1dX7?

p =z o2 [ R — 2P ,
D (t - 00) = 5 =g = o}, [ BB (co)dt = w17 (45)
es mayor que:
1dX2 0
Df(t— 00) = 328 = w2, [" Rl (c0)dt = w2 Ty (46)
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donde XP? y X2, es la varianza de la dispersién de particulas y elementos de fluido
respectivamente.

Cuando las particulas tienen una inercia infinitamente grande, sus fluctuaciones
de velocidad son pricticamente cero, por lo que se espera (de manera errénea) que
su coeficiente dispersién se aproxime a cero. Wang y Stock (Wang and Stock, 1993)
aclaran esta situacién y mencionan, que en €] limite de gran inercia, la escala integral
de tiempo de las particulas T7; tiende a un valor infinito, y su coeficiente de dispersion
es: DP (00) = v2 T = 0x 00, lo cual es una cantidad finita e igual a: DF; (c0) = 42, T

En trabajos experimentales y numéricos que se reportan en la literatura (Milojevic,
1985), (Avila, 1994), (Sato and Yamarmoto, 1987) (Wang and Stock, 1992a}, la
relacién entre la escala integral de tiempo (Lagrangiana) T y la escala integral de
tiempo (Euleriana) T,.g, es aproximadamante; Tt = 0.3 ~ 0.6T.g, es decir, Ty es
menor que T,,g. Se concluye entonces que en el limite de inercia infinita, el coeficiente
de difusion de las particulas D (o0) = uZT,,p es mayor al coeficiente de difusién de
los elementos de fluido Df; (t — 0o) = u% Ty, (ver ecs. (4.5 y 4.6)).

En los parrafos anteriores, se comentaron tres situaciones extremas que se presentan
cuando las particulas tienen propiedades especiales. Sin embargo, el analisis se complica
demasiado cuando los efectos de inercia y de trayectorias cruzadas se presenian de
manera combinada. Para determinar las caracteristicas turbulentas de las particulas
tomando en cuenta ambos efectos, diversos grupos de investigacion, han abordado el
problema desde el punto de vista tedrico (Yudine, 1959), {Csanady, 1963), (Wang and
Stock, 1993), (Reeks, 1977), (Pismen and Nir, 1978), experimental (Wells and Stock,
1983), (Snyder and Lumley, 1971), (Sato and Yamamoto, 1987) y numérico (Avila,
1994), (Avila and Cervantes, 1995), (Milojevic et al., 1987), (Avila and Cervantes,
1987), (Avila, 1986), (Milojevic, 1985), (Tsuji et al., 1987), (Laitone, 1981), (Shuen
et al., 1983), (Kallio and Reeks, 1989), (Durst et al., 1984), (Chen and Wood, 1985).
(Schénung, 1983). Avila (Avila, 1994), presenta una extensa bibliografia relacionada
con trabajos de simulacién numeérica en flujos turbulentos con particulas sélidas en
suspension.

Desde el punto de vista tedrico, lo que interesa conocer basicamente, es el tensor de
correlaciones de velocidad de las particulas Rf;, como funcién del tensor de correlaciones

de velocidad del fluido R,f_, Una vez que se conoce RY;, es posible determinar las escalas
de tiempo y el coeficiente de dispersién de las particulas.

En los estudios numeéricos, se recurre frecuentemente a la formulacion Lagrangiana
de los elementos de fluido (ver capitulo de introduccién) y de las particulas "pesadas”.
En una simulacién numérica, lo que interesa conocer es la velocidad y la posicién
(trayectoria) de varios miles de particulas que se desplazan en el interior del flujo. Al
evaluar la trayectoria de un gran nimero de particulas, es posible determinar sus carac-
teristicas turbulentas mediante promedios estadisticos de grupo (ensemble average).

En la siguiente seccidn, se presenta el modelo matematico LSD que se utiliza en este
trabajo para determinar la dispersién de particulas ”pesadas”. Debido a que el modelo
LSD recurre a la formulacién Lagrangiana de elementos de fluido y de particulas sélidas,
sus dos componentes principales son: (a) la ecuacién de cantidad de movimiento (La-
grangiana) de las particulas y (b) el modelo de generacién de los remolinos turbulentos
que acompafian a cada particula en su trayectoria.
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4.1 Caracteristicas generales del modelo de dispersién
de particulas

El modelo de dispersién de particulas ”pesadas” LSD, es un modelo hibride en si
mismo, ya que por un lado; las velocidades Lagrangianas de los elementos de fluido
(que acompaifian a las particulas), se generan como mimeros aleatérios independientes,
con propiedades estadisticas que son funcién de las caracteriticas Fulerianas del flujo,
mientras que por otro; la trayectoria de cada particula "pesada” (en interaccién con
los remolinos turbulentos), se obtiene al resolver su ecuacién Lagrangiana de cantidad
de movimiento.

En el capitulo de introduccién, se mencioné que si las fluctuaciones de velocidad (La-
grangianas) del fluido, se generan como nimeros aleatdrios independientes, la funcién
X{x,t) es Markoviana. También se comenté que si un modelo de dispersion (de ele-
mentos de fluido), genera las fluctuaciones de velocidad con intervalos de tiempo At
mayores a la escala integral de tiempo T}, éste pertenece a la familia de los modelos
de Monte Carlo o modelos Markovianos de orden cero.

El modelo LSD, no calcula de manera explicita la trayectoria de los elementos de
fluido en contacto con las particulas, sino que a partir de conocer la escala de velocidad
(intensidad de turbulencia) y las escalas Lagrangianas de tiempo y longitud de los
grandes remolinos turbulentos, genera una fluctuacién de velocidad que "atrapa” a la
particula.

La trayectoria de cada particula "pesada” en el interior del remolino que la atrapé”,
se obtiene al integrar su ecuacién Lagrangiana de cantidad de movimiento. 5i se conoce
la posicién de la particula en el interior de la estructura turbulenta de gran escala, es
posible determinar tanto el tiempo de residencia de la particula (en el interior del
remolino}, como la posicién relativa que guarda la particula con respecto al remolino.

El modelo LSD, caracteriza al remolino turbulento mediante dos pardmetros: (a) su
tiempo de vida 71, y (b) su escala de longitud Lagrangiana Ay. Si el tiempo de vida del
remolino se agota, el modelo genera una nueva fluctuacién de velocidad que acompaiiara
a la particula. Si la particula en su trayectoria (independiente de la trayectoria del
elemento de fluido), recorre una distancia mayor a la escala de longitud del remolino,
la. particula abandona al remolino (trayectoria cruzada), cuando ésto sucede, el modelo
genera una nueva fluctuacion de velocidad la cual acompaiiard a la particula hasta
que cualquiera de los dos eventos siguientes tenga lugar: (a) que el remolino agote su
tiempo de vida, o (b) que la particula abandone el remolino. Al suceder cualquiera de
estos eventos, se genera una nueva fluctuacién de velocidad.

En la atmdsfera, se presenta una condicién de turbulencia no homogénea y no
estacionaria, es decir, las escalas de longitud y tiempo de los grandes remolinos varia con
respecto a la posicién y al tiempo. Si se utiliza el modelo LSD en flujos atmosféricos, las
fluctuaciones de velocidad que se generan tienen escalas de longitud y tiempo aleatorias
con cierta distribucién de probabilidad. Estudiar la dispersién de particulas en estas
condiciones, es uno de los problernas que Wang y Stock (Wang and Stock, 1993)

sugieren investigar.
Hasta donde el autor tiene conocimiento, ésta es la primera ocasidn que el modelo

55



criginal LSD, ha sido modificado y utilizado para simular la dispersién de particulas
en flujos atmosféricos. Para utilizar el modelo LSD en la atméfera, fue necesario en
primer lugar resolver las ecuaciones de continuidad ec. (2.2), cantidad de movimiento
ecs. (2.3-2.5), energia térmica ec. (2.41) y las ecuaciones de transporte de variables
turbulentas « ec. (2.49) y € ec. (2.52), asi como también las ecuaciones algebraicas que

proporcionan la varianza de las fluctuaciones de velocidad u}® ec. (3.31) y la correlacién
velocidad temperatura ulf’ ec. (3.40). Al resolver estas ecuaciones, se obtiene el
campo {Euleriano, tridimensional y no estacionario) de velocidades, temperaturas y
caracteristicas turbulentas del flujo que transporta a las particulas.

El modelo de Milojevic (Milojevic, 1985), ha sido utilizado tradicionalmente para
calcular la trayectoria de particulas individuales en flujos bidimensionales en estado
estacionario. Esto implica necesariamente, que la fuente de liberacién de particulas
permanece constante con respecto al tiempo.

Con el modelo LSD (modificado) que se presenta en este trabajo, es posible calcular
la dispersién de particulas cuando la fuente es continua (pero finita en el tiempo) o
instantdnea. Simular la dispersién de particulas "pesadas” que son liberadas a la
atmosfera a través de fuentes continuas o instanténeas, es de mucha utilidad ya que
permite realizar analisis de riesgos en situaciones de emergencia (explosiones, fugas de
gas y de material téxico).

Milojevic (Milojevic, 1985), considera que el flujo que transporta a las particulas es
estacionario. Desde el punto de vista numeérico, ésto es una simplificacién irnportante,
ya que la trayectoria de cada particula individual, se calcula desde que se introduce
al flujo, hasta que lo abandona. En un flujo que varia con el tiempe (como es el caso
de la atmdsfera), es necesario conocer con anticipacién el campo de velocidades del
fluido por donde pasaran las particulas. Esto implica que durante el proceso cédlculo,
las particulas tiene que "esperar” hasta que las caracteristicas Eulerianas del flujo
se conozcan para el siguiente incremento de tiempo At (incremento en tiempo para
la solucién de las ecuaciones del fluido). Esto trae como consecuencia que mientras
se conocen las propiedades turbulentas del flujo para el siguiente At, es necesario
almacenar diversos parametros tanto de la fase dispersa como de la fase continua como
gon: (a) velocidad instantinea de los remolinos y de las particulas, (b) posicién y
temperatura de cada particula, {c) tiempo que ha estado la particula en contacto con
el remolino y (d) posicién relativa de cada particula en e} interior del remolino.

Una vez que se conoce el campo de flujo por donde viajaran las particulas durante
el préximo intervalo de tiempo (tiempo en que se supone que permanece constante el
campo de flujo), se calcula la trayectoria de cada particula. Cuando todas las particulas
que se encuentran en el fluyjo, han viajado el At correspondiente, se "detienen” y
"esperan” a que se conozca el campo de flujo para el siguiente incremento de tiempo
Euleriano. Este proceso se repite para cada particula, hasta que cualquiera de los dos
eventos siguientes suceda primero: (2) la particula abandone el dominio en estudio o

(b) transcurra el tiempo de simulacién.
Durante un proceso de simulacién numérica de dispersién de particulas, es necesario

calcular la frayectoria de varios miles de particulas, y realizar un promedio estadistico
de grupo mediante el cual, es posible obtener las propiedades medias y turbulentas de
la fase dispersa y los términos de interaccion entre las fases.
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4.2 FPEcuaciéon de cantidad de movimiento de una
particula sélida

El movimiento de cada particula que se libera en la atmosfera, se considera en un marco
de referencia Lagrangiano. Para formular la ecuacién de movimiento de una particula
sélida y esférica, es conveniente suponer lo siguiente:
(a) El tamafio de la particula es de mucho menor magnitud que la escala de longitud
de los grandes remolinos que contienen la energia turbulenta.
(b) La particula es mucho mds grande que las moleculas del fluido, es decir, el tiempo
de respuesta de las particulas a las fluctuaciones de velocidad es mucho mayor que el
tiempo medio de colision molecular.
(c) El efecto del movimiento Browniano (de las moleculas de fluido) sobre las particulas,
es despreciable en comparacién con el efecto que tienen los remolinos turbulentos en la
dispersién de las particulas.
(d) Las particulas en su trayectoria, no varian en tamafio y forma.
(e) Los efectos (que actian directamente como fuerzas que se oponen al movimiento
de la particula) de masa virtual, gradiente de presién del flujo, Saffman y la fuerza de
Basset, se consideran despreciables.
(f) La densidad de la particula pp, es mucho mayor que la densidad del fluido p (~
Polp > 100).

Tomando en cuenta lo anterior, la ecuacién de movimiento de Basset-Boussinesq-
Oseen se reduce a la siguiente forma (Maxey and Riley, 1983), (Morsi and Alexander,
1972) (Crowe et al., 1977):

d;p _ u:pu,, @7)

d;’:" =2 :p""" (4.9)
donde

Tp = 3"7:'; T (4.10)

es el tiempo caracteristico de respuesta dindmica de la particula, m,, y d,, son: la masa
y didmetro de la particula respectivamente. El coeficiente de arrastre no lineal f, se
calcula mediante la siguiente expresién (Rowe, 1961):

f=1+0.15Re2" (4.11)

donde el nimero de Reynolds de la particula es:

Re, =2 d'f"‘ (4.12)
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El coeficiente empirico f, calculado 2 partir de la ec. (4.11), es valido para Re, <
1000.
La velocidad relativa U, (particula-fluido) se calcula a partir de:

] (4.13)

Uret = [(u — up)? + (v = 5)* + (w — wp)?

En las ecuaciones anteriores, ecs. (4.7-4.13), las velocidades u, v y w, representan

la velocidad instantinea del remolino turbulento que acompaiia a cada particula, es
decir:

w=71u-+u (4.14)
v=0+0v (4.15)
w=w+w (4.16)

donde %, ¥ y ©, son las velocidades medias que resultan de resolver las ecuaciones de
cantidad de movimiento. Las velocidades v/, v’ y w’, representan las fluctuaciones de
velocidad, las cuales se generan como mimeros aleatorios con distribucién de proba-
i e /2 12 7\ 1/2 :

bilidad normal, con desviacién estdndard (u}") , (E) y (u—'a_) respectivamente
2

La. varianza de las fluctuaciones de velocidad u?®, se obtienen mediante e} modelo
algebraico de esfuerzos de Reynolds, el cual se explicé en detalle en el capitulo 3.
Utilizar un modelo algebraico de esfuerzos para conocer la varianza de las fluctaciones
de velocidad en cada direccién, permite analizar flujos con turbulencia no isétropa, ésto
iltimo constituye una modificacién importante al modelo original de Milojevic. En el
modelo original, se supone que la turbulencia es isétropa u® = uf = uy, por tanto, las
fluctuaciones de velocidad uf, se calculan como nimeros aleatorios con distribucién de
probabilidad normal, con desviacién estindard:

1/2
urmsy; = @1/2 = (-g-n) (4.17)

Al integrar las ecuaciones de movimiento ecs. (4.7-4.9), se obtiene la velocidad
instantdnea de cada particula que se encuentra presente en el flujo. Si el tiempo de
integracién &t (Lagrangiano) es pequefio, y las fuerzas (flotacidn, arrastre y gravedad)
que actiian sobre la particula se mantienen constantes (durante el intervalo 6t), la
solucién de las ecuaciones Lagrangionas ecs. (4.7-4.9) es la siguiente (Crowe et al.,

1977):

o= = () oxp (-2 (418)

P

2En este trabajo, se utiliza también la notacién en la que el subindice i, adquiere los valores:
i=1,2,3, los cuales, representan la direccién de los ejes cartesianos z, y, 2, respectivamente.

58



Yy = v~ (U —vy,) exp (--i—t-) —g (1 - ﬁ) [1 — exp (—?)] 7 (4.19)

[ Pp P

uy =0 = (0= ) exp (-2) (420)

?
donde: tp,, Vp, ¥ Wp,, representan la velocidad instantinea de la particula al inicio del
intervalo &1.

La posicién de cada particula a lo largo de su trayectoria, se calcula a partir de las
giguientes expresiones:

dt

Zp = Tpo + D) (up + u.p,,) (4.21)
ot

Yo =Ypo t 5 (vp + Vpo) (4.22)
dt

donde: z,,, Ypo ¥ Zpe, representan la posicidn de la particula al inicio del intervalo 4t.

Para resolver las ecuaciones Lagrangianas de movimiento ecs. (4.7-4.9), es necesario
definir las condiciones iniciales de las particulas (velocidad media y posicién). Debido
a que el modelo computacional que se presenta en este trabajo, pretende ser utilizado
para simular la dispersién de particulas t6xicas, que se liberan debido a una explosion
quimica (detonacion de TNT o de explosivos de alta energia), el modelo incorpora dos
métodos para inicializar el tamafio y la forma de la nube explosiva.

En el primer método, se supone que la liberacién de particulas tiene forma esférica.
En este caso, la posicién inicial (Zpo, Ypoy 2p0) de cada particula, se obtiene mediante
la generacion tridimensional de nimeros aleatorios con distribucién de probabilidad
Gaussiana y desviacién estindard ¢, = a, donde q, es €] radio de la nube inicial. La
forma esférica de la nube, se obtiene al no tomar en cuenta los nimeros aleatorios (se
"trunca” la distribucién de probabilidad) cuya magnitud es mayor que el radio a. En el
segundo método, el tamafio y la forma de la nube explosiva, se obtiene a partir de una
relacién empirica que se ajusta a datos experimentales, que se obtuvieron durante la
detonacién controlada de explosivos de alta energia. Los datos se obtuvieron, durante
las 22 explosiones controladas que se realizaron en e} proyecto Roller Coaster, en el
estado de Nevada E. U. A. en 1963 (Church, 1969). La relacién empirica que presenta
Baskett y Cederwall (Baskett and Cederwall, 1991b), reproduce la forma geométrica
de "hongo”, caracteristica de una nube que se estabiliza en los instantes posteriores
(después de 2 a 3 min) a una detonacién a nivel de piso, en condiciones de atmosfera
estable. La altura H,; de la nube, después de dos minutos de que ocurrié la detonacion,
se calcula como (Baskett and Cederwall, 1991b):

H, = 92.6 (MpnT)'* (4.24)
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donde la altura H, se obtiene en metros, y MryT es la masa equivalente de TNT, de
la carga explosiva en kg.

La masa equivalente de TNT, de la carga explosiva, se calcula a partir de la siguiente
expresion:

MgH. g
Hernr

donde: Mg es la masa de la carga explosiva g}, H.z es el calor de combustion de la
carga explosiva [J/g] y Hornr es el calor de combustidn de la dinamita (TNT)=5.52 x
10° [3/g).

Una vez que se conoce la altura de la nube explosiva, la forma geométrica tridi-
mensional del "hongo”, se obtiene a partir de generar la posicién de las particulas,
mediante nimeros aleatorios con distribucién de probabilidad Gaussiana. En la di-
reccion vertical, se tienen dos curvas Gaussianas, cuyc valor. medio se localiza en la
posicion ym, =0.76 Hr. La distribucién Gaussiana que representa la parte superior de
la nube, se "trunca” por debajo, en la posicién y,,, mientras el limite superior de esta
curva ge localiza en H;. La distribucién de probabilidad Gaussiana que representa el
vastago del "hongo” (parte inferior), se "trunca” por arriba en su valor medio, es decir
en la posicién y,,, mientras que por debajo se "trunca” en la altura y= 10 m. La
desviacion estdandard de éstas dos distribuciones de probabilidad (superior e inferior)
son: o,r=0.08 H;-1 y 0,5=0.25 H;-3, respectivamente. La posicion de las particulas en
los planos horizontales (z, z), se genera mediante niimeros aleatorios con distribucién
de probabilidad Gaussiana, que tienen la misma desviacién estdndard tanto en la di-
reccién z como en la direccién z. La desviacién estdndard de las curvas Gaussianas,
tainbién es la misma tanto en la parte superior como en la parte inferior de la nube, es
decir:

(4.25)

Mryr =

O:T = Ozp = 0,7 = 0,5 = 0.07THp (4.26)

Las curvas Gaussianas en las direcciones horizontales z y #z, se "truncan” (para formar
el radio de la nube) tanto en la parte superior como en la inferior, en la posicién:

Z,T = T,B = z,7 = 2,5 = 0.2Hr (4.27)

Una vez que varios miles de particulas se introducen en el flujo, el modelo calcula
de manera individual la trayectoria de cada una de ellas. Sin embargo, debido a que
la regién en estudio tiene dimensiones finitas, las particulas en su trayectoria, pueden
abandonarla. Si una particula, abandona el campo de flujo a través de cualquiera de las
cuatro fronteras laterales o través de la frontera superior (en coordenadas cartesianas,
el dominio en estudio se representa por un prisma rectangular), se considera que la
particula se pierde y ya no se calcula mas su trayectoria, por otro lado, si la particula,
impacta la superficie inferior (o una frontera sélida), el modelo estd en posibilidad de
seleccionar cualquiera de las tres condiciones siguientes:

(a) La particula es capturada por la superficie sclida. En este caso, se considera que

la particula abandona el campo de flujo.
(b) La particula rebota eldsticamente al impactar la superficie sélida. En este caso
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se considera que la particula regresa hacia el flujo sin perder energia. El dngulo con
respecto a la superficie, y la velocidad que tenia la particula antes del impacto (al inicio
del 4t correspondiente), se conservan en magnitud, sin embargo, la velocidad vertical
cambia de signo (cuando la superficie de impacto es paralela al plano z, 2) .

(c) La probablidad que la particula se deposite sobre la superficie, es la misma prob-
abilidad que tiene de no permanecer en el flujo. Boughton et al. (Boughton et al.,
1987) y Boughton y DeLaurentis (Boughton and DeLaurentis, 1992), presentan un
procedimiento estadistico para decidir si la particula se queda en el flujo, o se deposita
en la surperficie durante el intervalo de tiempo 8. Por arriba de cierta altura H, la
probabilidad que la particula interaccione con la superficie es despreciable, sin embargo,
a una altura y,, < H, la probabilidad que la particula se deposite sobre la superficie
durante el intervalo §t, se calcula a partir de la densidad de probabilidad que desarrollé
Monin (Monin, 1959):

P (s $t) = ——exp (2222} ¢ [— (—-—-——y” : ”""&)] +  (428)

Ug — Up, 4] 2Vt t
+é [ (ypo vpoét)] _ 294 — vy exp [Udy,,o 4 (va — Vpo) Jt} y
2140t ¥ — Vg, vy v

< {_ (y,,,,+ % Vo) &)]

donde: vy es la velocidad de deposicién de las particulas (los diversos mecanismos
responsables de la remocién de particulas se incluyen en este pardmetro), ¢ es la funcién
de distribucién normal acumulativa (cumulative normal distribution function), la cual
adquire valores ¢ (— —o0)=0, ¢(0)=0.5y ¢(~ oo)=1. En la ec. (4.28), se considera
que la difusividad turbulenta de cantidad de movimiento 14, es igual al coefficiente
vertical de difusién de masa D, (originalmente utilizado por Monin (Monin, 1959)),
es decir, el mimero de Schmidt turbulento es igual a la unidad. El algoritmo numérico
que toma en cuenta esta condicién de frontera es el siguiente: si la posicién vertical de
la particula yy,, al inicio del intervalo de integracidn &, es menor que H, se calcula su
nueva posicion (resolviendo las ecuaciones de movimiento) suponiendo que no existe
la frontera sdlida. Después de calcular la nueva posicién, se evalia la posibilidad de
absorcién a partir de la ec. (4.28). Si el valor de P (yp,, 6t) es mayor que un nimero
aleatorio N,, que se genera con distribuién de probabilidad uniforme entre [0-1], la
particula se deposita y se considera que abandona el flujo. Si ocurre lo contrario,
es decir, P (yp,,dt) < N, la particula permanece en el flujo y se supone que rebota
eldsticamente sobre la superficie (se refieja su velocidad y angulo de incidencia). En el
modelo que se presenta en esta tesis, se supone que la altura H, es igual a dos veces
el valor de y, en donde se calcula la ley logaritmica de la pared, ver ecs. (3.76-3.78).
Boughton y DeLaurentis (Boughton and DeLaurentis, 1992), escriben la ec. (4.28)
como funcién de una probabilidad de supervivencia P,(y):

P,(y) = P,(y) (P4, Pr) (4.29)
donde
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) o + 6t) o+ B4
Pa (v dtie) = by ep |2 B0 | [ (VI B (a0)

Py (y,6%; ypo) = exp —%’E] (4.31)

donde 8 = 2vy — vp,.

Utilizando la probabilidad de supervivencia P,(y), ec. (4.29), la condicién de fron-
tera se simula mediante el siguiente algoritmo: la particula se encuentra en la posicién
Ypo < H al inicio del intervalo de tiempo 4%, al integrar las ecuaciones Lagrangianas
de movimiento considerando que no existe la superficie, la particula se localiza en su
nueva posicién y. Si y > 0, la probabilidad de supervivencia se calcula a partir de la
siguiente expresion:

Pﬂ(y) =1- PI (y:‘st;ypo) PA (y, Jt; ypo) (432)
Si la posicién de la particula y < 0, la probabilidad de supervivencia es:

Pty = exp (-2 L) - Py, 80,0 (4.3

Si un niimero aleatorio N,, generado con una distribuién de probabilidad uniforme
entre [0-1], es menor que P,(y), la particula sobrevive y se considera un rebote eldstico.
Si Ny > P,(y), la particula abandona el flujo.

Boughton y DeLaurentis {Boughton and DeLaurentis, 1992), mencionan que aplicar
las reglas de probabilidad condicional ecs. (4.32 y 4.33), es equivalente a utilizar la
funcién de probabilidad de Monin, ec. (4.28). El algoritmo propuesto por Boughton y
DeLaurentis, es el que se incluye en el modelo numérico de esta tesis.

4.3 Escala de tiempo y escala de longitud de los
remolinos turbulentos

Las escalas caracteristicas de los remolinos que acompafian a las particulas, se pueden
determinar una vez que se conoce; el campo de velocidades y la energia turbulenta del
flujo. En el modelo LSD, se supone, que la escala de tiempo de los remolinos 7z, es
proporcional a la escala integral de tiempo Euleriana T\, g, es decir:

7L = CrTnE (4.34)

dondz la escala de tiempo Iy,g, se obtiene a partir de la intensidad de turbulencia « y
de la dispacién de energia €, es decir:

™=

(4.35)

TmE =

El valor de Cr, como se mencioné anteriormente (ver la pagina 54), adquiere valores
entre 0.3 y 0.6. Avila (Avila, 1994), utilizé el valor optimizado de Cr = 0.3 para
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reproducir los datos experimentales de Snyder y Lumley (Snyder and Lumley, 1971),
relacionados con la dispersién de particulas de vidrio hueco, vidrio sélido, polen de
maiz y cobre, en un flujo turbulento cuya energia decae con la longitud.

En el modelo original de Miloj2vic, la escala Lagrangiana de longitud Az de los
remolinos turbulentos, se obtiene a partir de:

AL = UppsTL (436)

donde t,m,=urms; y se determina mediante la ec. (4.17).

Para flujos con turbulencia no homogénea, anisétropa y no estacionaria, se propone
utilizar (como primera aproximacidn), la signiente definicién de la escala de longitud
AL

A= (k)27 (4.37)

El autor de esta tesis, propone que se lleve a cabo trabajo de investigacién, tomando
en cuenta las siguientes definiciones para las escalas tiempo y longitud de los remolinos
turbulentos que interaccionan con las particulas.

T = Crf%'_ (4.38)

donde Ly, es la escala integral de longitud Euleriana:

y 0i; es la desviacidn estandard de los esfuerzos normales de Reynolds, es decir:

Oii = @ e (4.40)

De igual manera que se tienen tres escalas Lagrangianas de tiempo para los remoli-
nos, se tendran tres escalas de longitud determinadas a partir de:

L = (x)'*Tf (4.41)

El doble subindice en las ecuaciones (4.38, 4.40 y 4.41), no indica sumatoria.

4.4 Fraccion volumétrica promedio y velocidades
medias de la fase dispersa

El modelo numérico que se presenta en este trabajo, resuelven las ecuaciones del fluido
en movimiento, en tres dimensiones y en estado transitorio. El campo de flujo se

conoce entonces de manera discreta tanto en el espacio como en el tiempo. Cuando
el tiempo avanza, la solucidn espacial se conoce con intervalos de tiempo Atf; 3. Para

3El subindice i, se refiere a la iésima iteracién temporal. El tiempo total de la simulacién numérica
es entonces: Ip = Z::f’ At;, donde N es el nimero de incrementos en tiempo.
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un determinado At;, las ecuaciones de movimiento de cada particula se resuelven con
pequefios intervalos de tiempo ét;, de tal manera que la particula viaja en total, el
tiempo Atf;, es decir:

j=n
At =D 8t; (4.42)
Jj=1
donde n es el nimero de pasos de integracién que necesita la particula para viajar el

tiempo At;.

Debido a que el flujo transporta a las particulas y la fuerza de gravedad las atrae
hacia la superficie terrestre, las particulas a lo largo de su trayectoria cambian con-
tinuamente de volumen de control Euleriano (el conjunto de volimenes de control o
celdas numéricas constituye el dominio en estudio). Si la particula cambia de volumen
de control, el procedimiento numérico actualiza las caracteristicas del remolino que la
acompafia (escalas de tiempo y longitud, varianza de las fluctuaciones), de acuerdo a
las condiciones locales.

4.4.1 Niumero de particulas en el interior de un volumen de
control

El mimero de particulas que se encuentran dentro de una celda numérica durante el
intervalo de tiempo Af;, se calcula a partir de:

. isl=nsl kps=nps tin=iz
[n;’t ik = Z E 2 Nsi!.kps(sﬁn (4‘43)
isl=1  kps=1 tin=t

donde: ¢jk identifica a la celda en el dominio tridimensional, it es nimero de iteracién,
nsl es el nimero de puntos en donde se liberan las particulas (number of starting
locations), nps es el mimero de diferentes tamaifios de particula (number of particle
size) que se liberan en la posicién de "arranque” isl correspondiente, y (2, — £;) < At
es el tiempo de residencia de la particula en el interior del volumen de control.

En la seccién anterior se menciond, que la fuente de las particulas puede tener
diferente forma. La fuente se simula mediante varios miles de puntos discretos ns!
(generados mediante nimeros aleatorios), en donde se liberan las particulas. Cada
punto de la fuente puede liberar a su vez particulas de diferente tamafio nps. Al
igual que cada posicién de "arranque” se determina a partir de nimeros aleatorios, el
didametro y la densidad de cada particula, se determinan a partir de nimeros aleatorios
con distribucién de probabilidad Gaussiana con valor medio (d,) y (7;) respectivamente.
Estos valores deben de proporcionarse al modelo al igual que las desviaciones estandard
o4p (para el didmetro) y o, (para la densidad).

La expresiéon Nf,,,, de la ec. (4.48), es muy importante en el modelo ya que
establece el nimero de particulas por unidad de tiempo de tamafio kps, que se liberan
en el punto de "arranque” isl.

El valor de N%,,,,, se calcula como funcién de la masa total M;, que se libera en
forma de particulas. La masa total de la fuentes es:
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isl=nal kps=nps

Mp= 3 3 fist Gisthos My (4.44)

isl=1  kps=1
donde fis es la fraccién de masa (con respecto a la masa total M,) que se libera en la
posicion de "arranque” isl, es decir:

L (mass)ial
fist = 7 (4.45)

Y Gistkps, €8 la fraccién de masa (con respecto a la masa (mass),,; ) que se libera por
cada tamafio de particula:

(mass),
Gislkps = ﬁ (4.46)
LE]
El término
(Mass);yy ips = fist Gistikps Mp (4.47)

representa la masa que se libera en la posicién isl, con el tamafio de particula kps.

Si la ecuacién (4.47) se divide entre la masa m, (25!, kps) (masa de la particula que
se libera en la posicién isl, con el tamafio kps), se obtiene el mimero de particulas que
transportan la masa (mass),, ., es decir:

(mass)l‘ﬂ,kp-’ (4 48)

P - JeshEps
N my, (tsl, kps)

islkps —

Se mencioné con anterioridad, que es posible calcular tanto fuentes instantineas
como fuentes continuas. Si la fuente es instantdnea, la posicién de cada particula en la
nube inicial se genera una. séla vez, mientras que si la liberacién es continua pero finita,
el mimero de nubes iniciales generadas (puffs generation), corresponde al mimero de
pasos de integracion At; que dura la liberacién.

En el modelo numérico que se presenta en este trabajo, la conservacién de masa de
la fase dispersa, se satisface a partir de mantener constante el mimero de particulas
que se introducen en el flujo (a menos que abandonen el flujo a través de cualquiera
de las fronteras del dominio). Esto significa que después de cada intervalo de tiempo
At;, el nimero de particulas que se encuentran en el flujo debe ser igual al mimero
de particulas liberadas por la fuente. De manera general, puede decirse entonces,
que durante el transcurso de la simulacién, el mimero de particulas presentes al final
del intervalo At; debe ser igual al nimero de particulas que se tienen al término del
intervalo de tiempo anterior, Af;_;.

Si se define el flujo de particulas que se libera en la posicion tsl, kps como:

P
NP _ N isl,kps

szl kps — At,‘ (449)
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el numero total de particulas que transporta la masa total de la fuente, puede obtenerse

a partir de:
sal=nal kps=nps t=Af;

N't : Z E ‘Ntst l::p.s'tst (4'50)

ial=1 kps=1 t=0
donde el superindice o, significa en la posicién inicial (nube inicial).
Si la ec. (4.49) se sustituye en la ec. (4.50) y teniendo en cuenta que, Yizg™ & =
At;, se tiene:

isl=nsl kpa=npas

=N'= 3 X Nt (4.51)

isl=1 kps=1

Las definiciones anteriores permiten calcular los valores medios de la fase dispersa,
representados en un marco de referencia Euleriano (en cada volumen de control).

La fraccién volumétrica que ocupan las particulas en la celda numérica durante el
intervalo At;, se representa mediante:

1 isl=nal kps=nps tin=t;

W] _ my (isl, kps) .
[aP]ijk - AszAz e kgl hgh Pp (tsl kps) anl kps(stm (4'52)

donde: AzAyAz es el volumen de la celda numérica y p, (isl, kps) es la densidad de
la particula que se libera en la posicion isl y con tamaiic kps.

La velocidad media que tienen las particulas en el interior del volumen de control
durante el intervalo At;, se obtienen a partir de las siguientes expresiones:
En la direccién x:

1 tsi=nsl kps=nps tin=iy

[Uﬁt]”k — [nT Z Up (tSl kPS) ,[ kpaaﬁn (4‘53)

P]ijk tal=1 kps=1 iin=t

En la direccién y:

1 isl=nsl kps=nps tin=ty

e > up(islikps) Nupudin (454)

p]ijk tsl=1  kps=1 tin=Y

En la direccién z:

isl=nsl kps=nps tin=ty

Z Z 2 Wy (isl, kpS) ul kpaJﬁﬂ (4'55)

n;,‘]‘_jk isl=1  kps=1 tin=t,

4.5 Energia cinética turbulenta de la fase dispersa

La intensidad de turbulencia de la fase dispersa, se define como:

Kp = % u."u." +'u v +wrw1} — 2 [u.’u' + v:vr +wrwr] (4_56)
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donde los términos dentro del paréntesis cuadrado, representan las varianzas de las
fluctuaciones de velocidad de las particulas.
La descomposicién de Reynolds para las velocidades de las particulas es:

u:-p = Uip — U.' (4.57)

donde u, es la fluctuacién de velocidad en la direccién ¢. Sustituyendo la ec. (4.57)
en la ec. (4.56) y realizando un promedio en el tiempo, se obtiene:

Kp = ! [tptip F Vp¥p + wowy] — ! U: + V: + W:] (4.58)
2 2

El primer término del lado derecho de la ec. (4.58), es el valor promedio de la suma del
cuadrado de las velocidades instantdneas de las particulas. Esta cantidad se puede eva-
luar en el interior de cada celda numeérica, utilizando el siguiente promedio estadistico
de grupo (ensemble average):

1 isi=nsl kpa=nps tin=t;

ety F U0, T Wp0g)5y,, = [_‘_ > X X (4.59)

=
it : ;
n, Jijk isl=1 kpa=1 tin=f

L

(uﬁ(isl,kps) + v} (isl, kps) + wg(isl,kps)) N§i kpsOtin

Sustituyendo la ec. (4.59) y las ecs. (4.53-4.55) en la ec. (4.58), se obtiene la energia
cinética turbulenta de la fase dispersa en el interior de un volumen de control, es decir:

1 1 isl=nsl kps=nps tin=t;

[n:’t]ijk = §W 2 2 2 (4.60)

ik tel=1  kps=1 tin=t

[(u;‘;(isl, kps) + vi(isl, kps) + w?(isl, kps)) Ng,'kmdﬁ,‘] -

(o + T+ 5T

4.6 Términos fuente de interacciéon entre la fase
continua y la fase dispersa

4.6.1 Términos fuente de cantidad de movimiento

En el interior de un volumen de control, regularmente existe una velocidad relativa entre
el fluido y la particula (debido a los efectos de inercia y efectos de trayectoria cruzada),
si la concentracidn de particulas es grande o si la velocidad relativa no es despreciable,
las particulas que se desplazan en el interior de una celda numérica, pueden alterar las
caracteristicas medias y turbulentas de la fase continua (acoplamiento en dos sentidos).
En un proceso de difusién atmosférica convencional, la influencia de las particulas sobre
el flujo es despreciable. Sin embargo, si la liberacion de materia es muy grande o si la
energia cinética de las particulas también es grande (por ejemplo, liberacién de ceniza.



volcanica), en la vecindad de la fuente lo més seguro es que las particulas modifiquen
sustancialmente las propiedades del flujo. En estos casos, es conveniente tomar en
cuenta las fuerzas de interaccién entre las fases. Si se considera \nicamente la fuerza
de arrastre debido a la presencia de velocidades relativas, la fase continua recibe la
influencia de las particulas a partir de términos fuente promedio que se incluyen en las
ecuaciones de cantidad de movimiento del fluido (ver ecs. (2.3-2.5).

La fuerza de arrastre (friccién), que se presenta debido a la diferencia de velocidades
entre una particula y el volumen de fiuido que la rodea, se parametriza mediante la

siguiente relacion:
Py = 3mudy f (uip — ) (4.61)

Si se lleva 2 cabo un promedio estadistico de grupo, tomando en cuenta a las
particulas que se ecuentran en el interior de un volumen de control, en el intervalo
At, la fuerza promedio por unidad de volumen que representa la influencia de la fase
dispersa sobre la fase continua, se calcula mediante las siguientes relaciones:

1 . isi=nsl kps=nps tin=t;

[-‘S_':::ij = m z Z: z 37'.#de (u’P(iSI: kps) )Nssl kps‘sﬁﬂ (462)

tsl=l  kps=1 tin=t

isl=nsl kps=nps tin=ty

[37;:!]”’: A$AyAZ E E z 3“ﬂdpf (vP("'gl kpS) ) al kps‘sh'n (4'63)

tsl=1 kps=1 tin=tf)

1 tsl=nsl kps=nps tin=t;

_‘
(5ol = momgas 2 X X dmudef (wylisk, kps) = w) Wiy upfiin (4.64)

fsl=1  kps=1 tinsh

Los valores de u, v y w de las ecuaciones (4.62-4.64) pueden escribirse como
u(tsl, kps), v(isl, kps), w(isl, kps) respectivamente, y representan las velocidades ins-
tantineas de los elementos de fluido, que interaccionan con las particulas a lo largo de
su trayectoria.

4.6.2 Término fuente de intensidad de turbulencia

Al incluir en las ecuaciones de cantidad de movimiento de la fase continua (ecs. (2.3-
2.5)) los términos fuente promedio de interacc’4n viscosa entre las fases Sp; (ecs. (4.62-
4.64)}, la ecuacion de la energia cinética turbulenta (la cual se obtiene a partir de las
ecuaciones de cantidad de movimiento), necesariamente debe de incluir un término que
promueve (o disminuye) la intensidad turbulenta debido a las fuerzas de friccidn.
Si el término fuente de interaccién viscosa se descompone como (descomposicién de
Reynolds): _
Spi = Spi + Si; (4.65)
donde: S es el término fuente instantdneo (debido a las velocidades instantineas rela-
tivas), Sy;, es la fluctuacién del término fuente (debido a las fluctuaciones de velocidad
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relativas) y S es el término fuente promedio (debido a las velocidades medias relativas,

ecs. (4.62-4.64).
Si se sustituye la ec. (4.65) en las ecuaciones de Navier-Stokes, y se realiza el

procedimiento para obtener la ecuacidn de la energia cinética turbulenta, se obtiene el
término:

Spe = W8T, + V5 + w8, = ulSL, (4.66)

Utilizando la descomposicién de Reynolds para las velocidades del fluido u; y para los
términos fuente Sy;, la ec. (4.66) se escribe como:

Fpu = uSS;‘- = (u; — ;) (Spi - ?,i) = u;Sp; — "ﬁ,'?p; (4.67)

El segundo término del lado derecho de la ec. (4.67), se conoce completamente ya
que ¥;, son las velocidades medias del fluido dentro del volumen de control y ?,,,- son
los términos fuente de interaccién viscosa, los cuales se calculan a partir de las ecs.
(4.62-4.64). El término u;S,;, representa el promedio del producto de la velocidad
instantanea del fluido, por la fuerza de friccion instantanea (por unidad de volumen).
Si se obtiene el promedio de grupo en el interior de cada celda numérica, éste término
tiene la siguiente forma (para cada direccién):

1 tel=nsl kps=nps tin=i; . -
5N Bt 2, S (o) =
(4.68)
n 1 tsl=nsl kps=nps tin=t; Ik
[ ]i:k AszAz ,,12_ kg—:l ugt; Smasdpf (vp(ist Ps)—”)UNnkp,‘stm
(4.60)
" isl=nsl kps=nps tin=t; _
["’SP' ].':k Aa:AyAz .,:Z—: k;uz::'l ug::n Impicp (oplish hpa) = )sz‘ kpa&m

(4.70)
El término fuente promedio para la energia cinética turbuenta en cada celda numérica
[?'t] , se obtiene al sustituir las ecs. (4.62-4.64) y ecs. (4.68-4.70) en la ecuacién

(4.67).

4.6.3 Término fuente de disipacién de energia turbulenta

Las ecuaciones de transporte de ¢ ecs. (2.50 y 2.52), incluyen el término fuente de
interaccidén entre las fases Sp.. Para definir este término, es conveniente hacer notar que
en el modelo de turbulencia «-¢, el término de produccién de disipacién, se parametriza

mediante expresiones de la forma (ver ecs. (2.50 y 2.52):

F.¥.



P = CuEP,; (4.71)

donde Py es el término de produccién de energia turbulenta debido al cortante medio.
De manera anéloga, Milojevic (Milojevic, 1985) define el término fuente de interaccién
entre las fases S, a partir de la siguiente expresién:

e == cafﬁ,,; (4.72)
donde 6'3-—-0.7.

Utilizando la nomenclatura que representa el promedio en conjunto, la ec. (4.72), se
escribe:

5

P‘] ijk

- ]:‘jk (4.73)

€1 it
=G| ],-,-k 5%,

En este capitulo, se han presentado las caracteristicas generales del modelo LSD
{(modificado), el cual puede ser utilizado para simular la dispersién de particulas sélidas
en la atmésfera.

Se mencioné en pdrrafos anteriores (ver pagina (51)), que el modelo LSD original,
ha sido previamente utilizado por el autor de manera satisfactoria, para simular flujos
con particulas en suspensién a escala laboratorio.

El modelo numeérico desarrollado durante el presente trabajo, tiene caracteristicas
que lo hacen tnico en relacién a la miiltiple variedad de programas de cémputo que
existen en la actualidad, los cuales la mayoria de las veces se limitan, ya sea a determinar
la difusién turbulenta de un gas pasivo a partir de leyes Gaussianas, o a simular la
difusién turbulenta de elementos de fluido a partir de procesos de Monte Carlo o de
modelos Markovianos de primer orden.

Si el tiempo de respuesta aerodinamico de las particulas ec. (4.10), se hace infini-
tamente pequefio 7, — 0 (efecto de inercia despreciable) y si las particulas no estdn
sujetas a la aceleracion de la gravedad (efecto de trayectorias cruzadas despreciable),
el modelo de dispersién LSD se comporta como un modelo Markoviano de orden cero
(método de Monte Carlo).

Con la discusion que se presenta en este capitulo, es facil identificar algunas dreas
de investigacion que el autor sugiere se lleven a cabo en un futuro cercano. Esta investi-
gacién puede realizarse sin dificultad tomando como base el modelo hibrido Euleriano-
Lagrangiano ATFLOW-LSD, que se presenta en esta tesis. Algunos de los temas que
se sugiere desarrollar son los siguientes:
~En el modelo LSD, se generan las fluctuaciones de velocidad de los remolinos turbu-
lentos, como niimeros aleatorios independientes, se propone que se incorpore un modelo
de cadenas de Markov para que las fluctuaciones de velocidad que se generan, tengan
al menos un paso de "memoria”.
~En el modelo LSD, el coeficiente de correlaciéon Lagrangiana del remolino que se
encuentra en contacto con la particula, tiene forma cuadrada es decir:

Rir)=1, 7<Ty (4.74)
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Ri(m)=0, r>Ty (4.75)

Se propone que se incorporen en el modelo, diferentes formas del coeficiente de co-
rrelacion Lagrangiana, como son las formas: "triangular”, ”Gaussiana” y "exponencial”
(Pasquill, 1974) y estudiar la influencia de éstos coeficientes sobre las caracteristicas
turbulentas de la fase dispersa.

.-En el modelo LSD, inicamente se obtienen promedios estadisticos de grupo, los cuales
se llevan a cabo en un volumen de control. Esto conduce a obtener propiedades prome-
dio de la fase dispersa desde un punto de vista Euleriano. Se propone realizar promedios
estadisticos a lo largo de la trayectoria de las particulas, de tal manera que se logre
recuperar informacién estadistica que sirva para determinar, tanto el coeficiente de co-
rrelacién Lagrangiano de las particulas, como el coeficiente de correlacién Lagrangiano
de los elementos de fluido que interaccionan con la fase dispersa. Este iltimo punto
es de mucha importancia, ya que a partir de un procedimiento numeérico, es posible
verificar las diversas propuestas que se han hecho en la literatura para determinar el
coeficiente de correlacién Lagrangiano de las particulas desde un punto tedrico (Yu-
dine, 1959), (Csanady, 1963), {Wang and Stock, 1993), (Reeks, 1977), (Pismen and
Nir, 1978).



Capitulo 5

Método de solucidn de las
ecuaciones de la fase continua

5.1 Forma general de las ecuaciones

Las ecuaciones que rigen el comportamiento del aire de la atmdsfera ecs. (2.2, 2.3-
2.5, 2.41, 2.47 6 2.49 y 2.50 6 2.52), se resuelven mediante el método mimerico de los
volimenes de control descrito en detalle por Patankar (Patankar, 1975), (Patankar,
1980), Careto et al. (Careto et al., 1972), Gosman e Ideriah (Gosman and Ideriah,
1976), Wittig et al. (Wittig et al., 1983) y Spalding (Spalding, 1977). Si la variable
dependiente de cada una de las ecuaciones se define por la variable ¢, es posible escribir
la siguiente ecuacién genera.l:

G0+ 5oy 9 = - (T ) . (51
A S’
T ?? I v

donde ¢ representa las variables dependientes: %, ¥, @, 8, £ y ¢. En la ecuacién (5.1),
es ficil identificar los términos temporal (), advectivo (11), difusivo (I11) y el término
fuente (IV). Si ¢=1 y el término difusivo y el término fuente son cero, la ec. (5.1),
representa a la ecuacion de continuidad.

5.2 Integracion de las ecuaciones en los volimenes
de control

El método numérico de los volimenes de control, divide la regién de estudio, en

volimenes finitos que no se traslapan entre si y que contienen en su interior un sélo
punto de la malla utilizada para discretizar el dominio. Las ecuaciones diferenciales se
integran en cada volumen de control, de tal manera que el principio de conservacién

de la variable ¢ se satisface de manera discreta, es decir:

./ ./ ./ .[H-M at (p4) drdzdydm'f',/ﬁm./ ,/ ./ 4"1"1‘35 ) dzdydzdr = (5.2)
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donde los l{imites de integracién corresponden a las fronteras del volumen de control
en las direcciones x, y, z. El intervalo de tiempo A7 que aparece en las integrales de
la ec. (5.2), es equivalente al incremento Euleriano At mencionado en los capitulos
anteriores.

Si el principio de conservacién de la variable ¢ se satisface en cada volumen de
control {ec. (5.2)), se garantiza que se satisface el criterio de conservacién de manera
integral en toda la regién de estudio. El método numérico de los volimenes finitos
de control, genera un sistema de ecuaciones algebraicas lineales (ecuaciones discretas),
que satisface el principio de conservacion en todo el dominio, sin importar el numero
de volimenes que representan el campo de flujo.

5.3 Funcidon de variacion de la variable general ¢

Las ecuaciones diferenciales de cada volumen de control, se integran una vez que se de-
fine la funcién de variacién de ¢ entre puntos vecinos de la malia numérica. El término
difusivo (I1T), se integra tomando en cuenta que la variable ¢ varfa linealmente, En
el programa de cémputo ATFLOW se considera lo siguiente: (a) el coeficiente de
difusién I'y, varia linealmente entre puntos vecinos, (b) la frontera de cada volumen,
ge localiza a la mitad de la distancia entre dos puntos vecinos. Estas dos condiciones
implican que el coeficiente de difusion Iy, en la frontera del volumen, es la media
aritmética de los coeficientes I'y de los dos nodos vecinos.

Si las ecuaciones del fluido, se expresan en la forma de la ecuacién general ec. (5.1),
resultan términos que no pueden ser incluidos en los términos temporal, advectivo y
difusivo. Estos términos se incorporan en el términos fuente, el cual se formula por la
siguiente expresién lineal (Patankar, 1980):

Ss = 5.+ Spdp (5.3)

La integral del término fuente se lleva a cabo suponiendo que la variable ¢p de la
ec. (5.3), permanece constante en todo el volumen de control, es decir la variacién de
¢ entre volimenes de control vecinos, tiene forma de "escalén” ("step wise profile”).

5.4 Método implicito para integrar el término tem-
poral y método hibrido para integrar el término
advectivo

Las ecuaciones de conservacién se integran en el tiempo (desde 7 hasta 7 + A7), uti-
lizando un procedimiento implicito (*fully implicit scheme”)}. En el esquema implicito
la variable ¢ en el tiempo 7, es decir: ¢(7), cambia de manera sibite al valor de
¢(r + Ar), y permanece con este valor durante todo el intervalo Ar.



El término advectivo de la ecuacién general (5.1), se integra utilizando un esquema
hibrido el cual define la variacién de ¢ entre nodos vecinos. En el esquema hibrido,
la. variable dependiente ¢ en la frontera de cada volumen de control, se define como
funcién del mimero de Peclet (evaluado sobre la frontera):

(pﬁi)b nd AI,‘

Pe = QUNE 5.4

( )bound (Fé)baund ( )
donde el subindice bound significa que las cantidades se evaliian en las fronteras del vo-
lumen, Az; representa la distancia entre nodos vecinos en cualquiera de las direcciones
t=1, 2, 3. Si el nimero de Peclet se encuentra en el rango -2< Pe <2, ATFLOW
utiliza un esquema. de diferencias finitas centradas (la variacién de ¢ entre nodos vecinos
es lineal). Si el nimero de Peclet esta fuera de este intervalo, se utiliza el esquema
"upwind”, el cual considera que la variable ¢ en la frontera del volumen, adquiere el
valor correspondiente al nodo que se encuentra en la posicién ”corriente arriba”.

5.5 Meétodo iterativo para coeficientes y términos
fuente no lineales

En las ecuaciones del fluido en movimiento, el coeficiente del términos difusivo 'y y
el coeficiente del término advectivo pu;, por lo regular dependen de la variable ¢, y
ademds, por lo general el término fuente Sy es una funcién no lineal. Esta condicién
de no linealidad se resuelve mediante un proceso iterativo. En el caso particular de
la ecuacion de la energfa térmica (si el campo de velocidades estd definido), el pro-
ceso iterativo involucra los siguientes pases: (a) Se proponen valores estimados de las
temperaturas para cada punto de la malla, (b) se integran las ecuaciones (5.2} para
cada volumen de control, con el objeto de generar el sistema de ecuaciones algebraicas
lineales, (c) se resuelve el sistema Az = b, y se obtienen los nuevos valores del campo de
temperaturas, (d) con éstos valores de temperatura, considerados como una mejor esti-
macién de los valores propuestos, se reinicia el paso (b) y se repite el proceso hasta que
en las siguientes iteraciones, el valor de las temperaturas no cambia significativamente.

5.6 Mallas numéricas escalonadas (staggered grids)

En ATFLOW se utilizan cuatro mallas numéricas escalonadas (staggered grids), tres
mallas diferentes para las velocidades @, ¥ y W, y una malla adicional (malla princi-
pal) para las variables escalares: presién p, temperatura potencial § energfa cinética
turbulenta x y disipacién de energia ¢. La razon de utilizar mallas diferentes para
cada variable dependiente ¢ se explica en detalle en la referencia (Patankar, 1980).
Si las ecuaciones de cantidad de movimiento, ecs. (2.3-2.5), se formulan de acuerdo
a la ecuacién general ec. (5.1), es claro observar que el gradiente de la presién debe

incluirse en el término fuente. Uno de los beneficios de utilizar mallas escalonadas, es
que la diferencia de presiones entre dos puntos de la malla numérica, es la fuerza que
motiva la velocidad del fluido en un punto localizado entre los dos nodos. Si se conocen
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las presiones de los nodos de la malla, el gradiente de presiones puede formularse como
un término independiente del término fuente.

5.7 Algoritmo SIMPLE

El campo de presiones, en el modelo matemdtico de esta tesis, no puede evaluarse de
manera directa, ya que no se incluye una ecuacién que sirva para tal propésito. Las
presiones se calculan indirectamente, a través de la ecuacién de continuidad tomando
en cuenta el siguiente criterio:

Si el campo de presiones que se incorpora en la solucién de las ecuaciones de cantidad
de movimiento es el "correcto”; el campo de velocidades resultante satisface la ecuacidn
de continuidad.

El procedimiento iterativo mencionado en la seccién (5.5), también se utiliza en la
solucién de las ecuaciones de cantidad de movimiento, sin embargo, para dar inicio al
proceso de solucién, es necesario contar; ya sea con e} campo de presiones "correcto” p o
proponer un campo cualquiera p*. Si el campo de presiones no es el llamado ”correcto”,
las velocidades u? que resultan de integrar las ecuaciones de cantidad de movimiento,
no satisfacen la ecuacidn de continuidad. Para obtener durante el proceso iterativo la
gsolucién correcta del campo de velocidades u; y de presiones p, en ATFLOW se ha
incorporado el algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equa-
tions), descrito en detalle por Patankar (Patankar, 1980) y Careto et al. (Careto
et al., 1972).

Utilizando el algoritmo SIMPLE, la presién ”correcta” p, se obtiene como la suma
del campo de presiones propuesto p* més una correccién de presién p’. Si la presién se
altera por la correccidn p', las velocidades u?, deben responder a este cambio de presion,
y modificarse por la cantidad u!, es decir las velocidades que satisfacen la ecuacion de
continuidad son: u; = u} +ul !,

En el método SIMPLE, las correcciones de velocidad u; dependen de las correcciones
de presidn p' de los nodos vecinos ? y son independientes de las correcciones de velocidad
de las celdas vecinas (esta es la razén del nombre Semi-Implicit). Las correcciones de
velocidad u! se calculan como:

ufy = F (p,y — 7)) (5.5)
donde los subindices p y p — 1, representan los nodos vecinos. La forma de la funcién

F, puede consultarse en Patankar (Patankar, 1980) y Careto et al. (Careto et al.,

1972).
Al utilizar el algoritmo SIMPLE, la ecuacién de continuidad se transforma en una
ecuacién cuya variable dependiente es la correccién de presion p’. Cuando se resuelve

1En la definicién de las correcciones de velocidad y presién, se ha utilizado la nomenclatura de
Patankar (Patankar, 1980), no se debe confundir con las fluctuaciones turbulentas de velocidad y
presidn.

2L.a presién se calcula en la malla principal, y las velocidades se evalian en la frontera de los
volimenes de control de las presiones, es decir, cada velocidad u; tiene dos nodos vecinos en donde se

conoce ia presién (mallas escalonadas).
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esta ecuacion, se obtienen las presiones que corrigen la presién propuesta p*. Durante

el proceso iterativo, las presiones corregidas se utilizan para dar inicio a otra iteracién.
Los pasos importantes del algoritmo SIMPLE, que se incluye en el modelo ATFLOW-

LSD, son los siguientes:

1.-Se supone que se conoce un campo de presiones p*.

2.-Se resuelven las ecuaciones de cantidad de movimiento para obtener u*, v*, w*. Si el

nimero de intervalos de tiempo que han transcurride en la simulacién nAt, es menor

que un valor previamente determinado, las ecuaciones se resuelven aproximando las

correlaciones de velocidad m con un modelo de turbulencia de dos ecuaciones k — €.

Si el mimero de intervalo de tiempo es mayor que el valor previamente establecido, se

utilizan las correlaciones de velocidad calculadas con el modelo algebraico de esfuerzos

de Reynolds.

3.-Se resuelve la ecuacién de continuidad con la variable dependiente p'.

4.-Se corrige la presién a partir de la relacién: p = p* + p'.

5.-Se corrigen las velocidades u, v, w, a partir de la relacién: u; = u} + F (p;,_1 - p;,).

6.-Se calculan las variables escalares 8, «, «.

7.-Se calculan los esfuerzos de Reynolds y las correlaciones u/é'.

8.-51 el mimero de iteraciones corresponde a un parametro definide previamente, antes

de alcanzar convergencia en la solucidn de las ecuaciones, se calcula la trayectoria de

las particulas y los términos fuente de interaccién entre las fases.

9.-La presién corregida p, se toma como la presién propuesta p*, se regresa al paso 2,

y se repite el procedimiento hasta alcanzar convergencia.

10.-Una vez que se alcanza convergencia, se calcula la trayectoria final de las particulas,

los términos fuente de interaccidn, los esfuerzos de Reynolds y las correlaciones ul@'.

11.-Se incrementa el intervalo de tiempo (n + 1) At.

12.-La presién p, se toma como la presion propuesta para el intervalo de tiempo

(r + 1) At, se regresa al paso 2 y el procedimiento numérico continia hasta calcular el

nimero total de intervalos de tiempo NAt, que se requieren en la simulacién.

5.8 Solucién de las ecuaciones algebraicas lineales

El sistema de ecuaciones algebraicas lineales, que resulta de integrar las ecuaciones en
volimenes discretos, se resuelve con el proceso iterativo conocido como: "método de
linea por linea” (line by line method), descrito en detalle por Patankar (Patankar,
1980) y Gosman e Ideriah (Gosman and Ideriah, 1976). El método de linea por
linea (LBL); es una combinacién del método directo para problemas unidimensionales
TDMA (TriDiagonal-Matrix Algorithm) o algoritmo de Thomas y el método iterativo
de Gauss-Seidel.

En un problema tridimensional, el método LBL, calcula cada variable dependiente
@new que se encuentra a lo largo de la linea N-S (eje y) de la malla numérica, a partir
de los valores previos ¢4, de los nodos vecinos localizados a lo largo de la linea E-W,
eje z y de la linea T-B, eje 2.

El sistema de ecuaciones a lo largo de la linea N-5 se reduce a un sistema tridiagonal,
en donde las incognitas ¢y, ¢p, ¥ ¢s, se obtienen mediante el algoritmo TDMA. Este
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procedimiento se lleva a cabo en todas las lineas N-S, de la malla numérica, de tal
manera que en todos los nodos se actualiza su valor.

El método LBL, transmite la informacién desde la frontera de la linea, hasta el
interior del dominio, sin importar el mimero de nodos en la linea. En el programa
ATFLOW, el algoritmo LBL, se aplica tinicamente a lo largo de las lineas N-S, sin
embargo, la malla tridimensional es "barrida” (swept) varias veces, antes de considerar
que se tiene una solucién satisfactoria de los valores de ¢.

Debido a que el algoritmo LBL, es convencional y se puede consultar en la literatura,
no se presentan las expresiones que conducen a la obtencién de los valores de ¢.
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Capitulo 6

Presentacion de resultados

- obtenidos con el modelo

ATFLOW-LSD

En los capitulos anteriores, se presentaron los fundamentos teéricos del modelo mate-
matico-computacional de pronéstico ATFLOW-LSD, el cual es capaz de predecir la
dispersion de particulas s6lidas en flujos atmosféricos. Como se mencioné en el capitulo
de introduccién, los modelos de prondstico acoplados con un modelo de dispersién de
particulas, representan sistemas de computo tan complicados que requieren, para su
uso, de la participacion directa de la persona que los ha desarrollado.

Para tener la seguridad de que un modelo tan complejo ofrece resultados satisfac-
torios; es necesario verificar cada una de sus componentes. Durante el desarrollo del
modelo computacional que se presenta en este trabajo, se han realizado diversos tra-
bajos de investigacidn, a partir de los cuales se ha podido comprobar que se cuenta, no
sélo con un modelo de cdmputo que permite resolver las ecuaciones que se formularon
en los capitulos anteriores, sino que también, se cuenta con un modelo que es la base
de futuros desarrolios tedricos.

La simulacién numérica de la difusién de calor que se presenta en un depdsito
de deshechos radioactivos, permitié verificar el comportamiento del modelo computa-
cional, en lo que respecta a los términos temporal y difusivo de la ecuacién de la energia
ec. (2:41). La solucion numérica tridimensional y en estado transitorio se comparé con
la solucién analitica del problema no lineal, uni-dimensional, que obtuvo Estrada-Gasca
(Estrada-Gasca, 1986). Los resultados que se obtienen con el modelo, y su comparacién
con la solucién analitica, se reportan en las siguientes referencias: (Avila et al., 1994)
y (Avila et al., 1997).

La formulacidn del término convectivo vy del término temporal de las ecuaciones
de cantidad de movimiento y de la ecuacion de la energia; se verificé al estudiar la
conveccién natural de un fluido que se encuentra en el interior de una cavidad rectan-
gular. La solucién en estado transitorio, se obtuvo en dos dimensiones, tomando en
cuenta que una de las caras laterales de la cavidad, se calienta con un flujo de calor que
permanece constante en el tiempo. Los campos de velocidad y de temperatura que se
obtuvieron en la simulacién, se compararon; cuantitativamente con los resultados de un
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programa de computo comercial y cualitativamente con observaciones experimentales.
Los resultados del modelo los reporta Paulo (Paulo, 1995).

Fl estudio de la dispersién tridimensional en estado transitorio, de una nube de gas
que se libera a través de una chimenea, fue de gran utilidad para verificar la simetria
de los campos de velocidad y temperatura del aire atmosférico, y de la concentracién
de la nube de gas liberada !. Este caso de estudio, sirvié también para comprobar la
capacidad del modelo para simular geometrias en donde la superficie terrestre no es
homogénea. En este caso, la chimenea se ubica en la parte superior de un edificio.
Ambas geometrias se modelaron mediante la técnica del "bloqueo de celdas”, descrita
en detalle por Patankar (Patankar, 1980). La concentracién de la nube de gas liber-
ada a través de la chimenea, se compard, para tres condiciones diferentes, con curvas
experimentales que aparecen publicadas en la literatura. Las tres condiciones que se
analizaron son: T, > T;, T, = Tg,, Ty < T, donde: T es la temperatura del gas a la
salida de la chimenea y T; es la temperatura del aire atmosférico. Los resultados de
este trabajo se reportan en la referencia (Avila et al., 1996).

El modelo que se presenta en este trabajo, ha sido utilizado también para calcular
la dispersion turbulenta de burbujas de aire, que se introducen en una corriente de
agua. En este caso, el liquido (al igual que las burbujas), se encuentra sujeto a la
aceleracién de la gravedad, ya que e] canal que lo contiene, se encuentra inclinado.
En e] analisis de la dispersién turbulenta del flujo bifisico, es de interés determinar el
tiempo de residencia de las burbujas de aire una vez que se introducen en la corriente
de agua. El propdsito de este estudio, es el de establecer los fundamentos tedricos de
la dispersién de burbujas en flujos con superficie libre. Estudios de este tipo, pueden
ser utilizados para determinar el nimero de aereadores necesarios en el vertedor de
una presa hidraulica. El andlisis del flujo de agua con burbujas de aire, fue abordado
desde un punto de vista Euleriano-Lagrangiano por Rocendo (Rocendo, 1997), y en
un marco de referencia puramente Euleriano por Garcia (Garcia, 1997).

La estructura general del programa de cémputo ATFLOW fue utilizada por Be-
cerra (Becerra, 1996), quien de una manera muy particular y sobre todo inteligente,
resolvié las ecuaciones de la dindmica de los fluidos en coordenadas generalizadas.

El algoritmo que resuelve el sistema de ecuaciones algebraicas lineales, ha sido
verificado por Carmona (Carmona, 1997). En este andlisis numérico, se compara el
rendimiento del algoritmo "linea por linea” (programado en ATFLOW para resolver
el sistema de ecuaciones algebraicas lineales), con dos algoritmos que se encuentran
instalados en la computadora CRAY-YMP de la UNAM.

A continuacién se presenta la discusién de cinco casos, en los que se muestra la
capacidad del modelo para resolver las ecuaciones que se presentaron en los capitulos
anteriores.

En el primer caso, se presenta la solucién numérica del flujo laminar de agua en

el interior de un canal rectangular. Los resultados de la simulacién tridimensional, se
comparan de manera satisfactoria con la solucién analitica.

En el segundo caso, se presenta la simulacion del flujo de aire sobre una placa plana
con transferencia de calor. El proposito de presentar este caso, es mostrar la capaci-

11,38 condiciones de frontera, la velocidad media del flujo de aire y la liberacion de gas a través de
la chimenea exigieron que la solucién fuera simétrica



dad de! modelo para predecir flujos turbulentos sobre superficies lisas. Las varianzas
de las fluctuaciones de velocidad v el esfuerzo cortante u'v’, que se obtienen con el
modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds, se comparan satisfactoriamente con datos
experimentales.

En el tercer caso, se presenta la simulacién de la capa limite atmosférica en condi-
ciones neutras y estables (Avila and Cervantes, 1997d), (Avila and Cervantes, 1997a).
En el analisis de este caso, se utiliza tanto el modelo de dos ecuaciones x-¢ estandard
como el modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds que se presenté en el capitulo
3. Los resultados del modelo se comparan con datos experimentales y con soluciones
numéricas previamente publicadas.

En el cuarto caso, se presenta el transporte y la dispersion turbulenta de particulas
que se liberan en el interior de un flujo que tiene turbulencia homogénea, isétropa y esta-
cionaria. En este caso, se analizan dos condiciones diferentes de liberacién de particulas.
En la primer condicion, las particulaes se liberan de manera continua, mientras que en
la segunda, las particulas se liberan de manera instantdnea. Ambas soluciones se com-
paran con las soluciones: analitica y numeérica (previamente publicadas), de la ecuacion
de difusidn-adveccién de concentracidn de especies (Avila “nd Cervantes, 1997b).

En el quinto y iltimo caso, se simula la dispersién de particulas sélidas en una
region montafiosa (Avila and Cervantes, 1997c). El dominio en estudio corresponde a
la regién de los Geysers localizada aproximadamente a 120 km al norte de San Francisco
en el estado de California en los Estados Unidos de Norteamérica. Ademas de simular
el flujo de aire, se determina la trayectoria de una nube de particulas que se libera
de manera continua durante una hora. Los resultados numéricos se comparan con
resultados experimentales tomados durante la noche del 19 de septiembre de 1980, por
el grupo de laboratorios nacionales norteamericanos que participaron en el programa
ASCOT (Atmospheric Studies in Complex Terrain).

6.1 Flujo de Poiseuille en un ducto con seccién trans-
versal cuadrada

El campo de velocidades del flujo laminar, completamente desarrollado, en el interior
de un ducto recto, con seccién transversal constante, se dirige en la direccion axial y
depende tnicamente de las coordenadas laterales, es decir: v=w=0y u=u(y,z). El
modelo matemaditico mediante el cual es posible simular el comportamiento de estos
flujos, tiene solucién analitica para diferentes tipos de seccién transversal. Si la seccion
transversal es cuadrada, las velocidades longitudinales se calculan a partir de (White,

1991):

16a® d ke im1)/2 h (t7z/2a iy /2a
u(y,2) = p';" (_ﬁ) 2 (-1« [lpccthE::bgag XCOS(z:Z;y/ (6.1)

i=1,3,5,...

El flujo volumétrico en el interior del ducto, se determina mediante la siguiente ex-
presion (White, 1991):



_ 4ba® [ dp 1022 X tanh (irb/2a)]
Q= 3u (_ ) [ 75b ,,Z,: ¢ |
donde la seccién cuadrada estd definida por: —a <y <a, —a< 2 < a.
- Lasolucién analitica representada por las ecs. (6.1y 6.2), se compara con la solucién
numérica del programa ATFLOW, el cual resuelve las ecuaciones de la dindmica del
fluido en condiciones de estado transitorio. Para garantizar que el flujo se encuentra
en el régimen laminar (mimero de Reynolds pequeiio), las dimensiones del canal, la
velocidad del flujo y las propiedades del fluido, se fijaron a los siguientes valores: den-
sidad y viscosidad dindmica del fluido (agua a temperatura ambiente) p=1600 kg/m®
y #=0.0008 kg/m-s respectivamente, velocidad del fluido (uniforme a la entrada del
canal) u(y, z)=0.001 m/s, longitud de las caras laterales que forman la seccién transver-
sal L=2a=0.01 m. Tomando en cuenta estos valores, el nimero de Reynolds basado
en el didmetro hidraulico (D=4 Area/Perimetro) es:

DAY _ 195 (6.3)

Rep, =

Este valor de Rep,, garantiza que el flujo se encuentra en el régimen laminar ya que
la transicién a la turbulencia ocurre cuando Rep, = 2000.

La longitud a partir de la cual los efectos de entrada desaparecen, se correlaciona
con Rep, a partir de la siguiente expresién (White, 1991):

L
Dy,

Sustituyendo el valor de Rep,=12.5 en la ec. (6.4), se obtiene el valor de la longitud
de entrada L.=0.01125 m.

Con el propésito de comparar los resultados numéricos con la solucién analitica (la
cual corresponde a un estado estacionario), fue necesario integrar en el espacio y en el
tiempo la ecuacién de continuidad y las tres ecuaciones de cantidad de movimiento.

Para asegurar la convergencia del modelo, se llevaron a cabo diversas simulaciones
con mallas numéricas de distinto tamafio, los resultados que se presentan a continuacién
corresponden a la malla mas fina utilizada. La malla es uniforme y tiene 50 nodos en
la direccién longitudinal z, 39 nodos en la direccidn transversal y, y 39 nodos en la
direccién transversal z. La integracién temporal de las ecuaciones del fluido, se llevé
a cabo utilizando un intervalo de tiempo fijo: At=1s, La seccion transversal que se
seleccioné para comparar los resultados numéricos con la solucidn analftica, se localiza
en la regién en donde los efectos de entrada son despreciables (z=0.4 m). En la
simulacién, la longitud total del ducto es de L= 0.5 m.

En las figuras 6.1 y 6.2, se muestran las velocidades que se obtienen, a partir de
la solucién analitica y a partir de la simulacién numérica respectivamente. En estas
figuras, el origen del sistema de coordenadas se localiza en el cenfro de la seccion
transversal. El gradiente de la presion que aparece en la ec. (6.1), se obtiene de la ec.
(6.2), ya que se conoce el gasto volumétrico @) a la entrada del canal. Al sustituir el
valor de @=uA=1x10"" m®/s, en la ec. (6.2), se obtiene el valor tedrico de la variacién

= 0.5 + 0.05Rep, (6.4)
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PFigura 6.1: Velocidad longitudi- Figura 6.2: Velocidad longitudi-

nal en el plano y-z, obtenida nal en el plano y-z, obtenida a
a partir de la solucién analitica partir de la solucidn numérica.
ec. (6.1). Flujo de Poiseuille Flujo de Poiseunille Rep,=12.5,
Rep, =12.5, tq,=0.00209 m/s. Umez=0.00208 m/s.

de la presién a lo largo del ducto: dp/dz=0.227 N/m® En la solucién numérica, el
valor del gradiente de la presién es: dp/dz=0.23 N/m3,

En la figura 6.3, se muestra la distribucién de la velocidad longitudinal en el centro
del canal, es decir a lo largo del eje z, y en la posicién y=0. En la misma figura se
muestra el error que se comete en la solucién numérica. El porcentaje de error se
calcula con la siguiente relacién:

Uanal (ys z) — u""“m (y’ z) (65)

error (y,z) = T
ana H

En la figura 6.3, se observa, que la solucién numérica, al igual que la solucién analitica
es simétrica con respecto al eje y. Es conveniente mencionar, que la velocidad que se
obtiene mediante la sirnulacién numérica, permanece por debajo de la solucién analitica.
La razén de que el flujo volumétrico calculado numéricamente es menor que el valor
tedrico, se debe a que en el proceso de discretizacion del dominio, existe un espacio cerca
de las paredes el cual no es considerado como area de flujo. El flujo volumétrico exacto,
como ya se ha mencionado, es: Q=1 x 10~7 m3/s, mientras que el fiujo volumétrico en
la solucién numeérica, considerando una malla de 39 x 39 nodos en la seccidn transversal,
es de: Qnum=0.94 x 10~"m3/s. En la figura 6.3, se observa que el error es de mayor
magnitud en la regidén cercana a las paredes del ducto. Esto se debe fundamentalmente
al tamafio de la malla utilizada en la simulacién. Si la malla se hace mas fina sucede lo
siguiente: (a) Qnum — @ ¥ (b) la velocidad del nodo que se encuentra en la vecindad
de la pared (condicién de frontera desde el punto de vista numérico) se calcula con

menor margen de error. Como se menciond en el capitulo 3, la condicién de frontera
de la solucién numeérica no la constituye la frontera sélida del dominio, sino que estd
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Pigura 6.3: Distribucién de veloci- Figura 6.4: Distribucion de veloci-
dades analitica y numérica, y dis- dades analitica y numérica, y dis-
tribucion de errores ec. (6.5), a tribucién de errores ec. (6.5), a
lo largo del eje z (y=0). Flujo de lo largo de ejes paralelos al eje z,
Poiseuille Rep, =12.5 : y==0.00079 m.

ubicada en el nodo que se localiza en la vecindad de la pared. En el caso de las
ecuaciones de cantidad de movimiento, la velocidad del nodo vecino a la frontera, se
calcula como funcién del esfuerzo cortante 7., (para las paredes superior e inferior del
ducto localizadas en y = +a) y del esfuerzo 7., (para las paredes laterales del ducto
localizadas en 2z = *a). Para calcular el esfuerzo cortante cerca de la pared, se utiliza
una variacion lineal del campo de velocidades, por lo que el esfuerzo es:

Tzy = F‘ﬁ (6.6)
Yp
donde el subindice p, se refiere al nodo vecino a la frontera.

El error que se comete al evaluar la velocidad u, a partir de una distribucién lineal,
puede disminuirse si se hace mds fina la malla numérica. Otra forma de disminuir el
error cerca de la pared, es a partir de utilizar una funcién parabdlica para representar
el campo de velocidades.

En las figuras 6.4 y 6.5, se muestra la distribucién de velocidades a lo largo de
ejes paralelos al eje 2z, en cuatro posiciones a lo largo del eje y (y = £0.00079 m
y ¥ = £0.00237 m). En estas figuras se observa que la solucion numérica también
es simétrica con respecto al eje z. Se observa nuevamente que el error es de mayor
magnitud, en la regién cercana a las paredes.
~ En la figura 6.6, se muestra una perspectiva del error en toda la seccién transversal.
En la figura se observa que el error disminuye lejos de las paredes, y que adquiere el
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Figura 6.5: Distribucién de veloci- Figura 6.6: Distribucion de errores
dades analitica y numérica, y dis- en la seccion tranmsversal. Flujo
tribucién de errores ec. (6.5). a de Poiseuille Rep,=12.5, el error
lo largo de ejes paralelos al eje 3, maximo ocurre en las esquinas
y==20.00237 m. €ITOr 02 =0.6

maximo valor en las esquinas del canal.
En la simulacion del flujo de Poiseuille, inicamente se utilizé una malla numérica
- uniforme en la seccidn transversal y no se realizaron intentos por mejorar la formulacién
para evaluar el esfuerzo cortante cerca de la pared. Mostrar los resultados de este caso,
-es sin duda muy ilustrativo ya que es posible observar que el modelo numérico reproduce
satisfactoriamente las caracteristicas generales del flujo: variacién de la presion a lo

largo del ducto, simetria de la solucién y velocidad méxima 2.

6.2 Flujo turbulento sobre una placa plana con su-
perficie lisa

En esta seccidn, se presenta la simulacién numérica del flujo de aire sobre una placa
plana con superficie lisa. Predecir apropiadamente las caracteristicas medias y turbu-
lentas del flujo de aire en la regién cercana a la superficie (capa limite), constituye
una prueba importante para cualquier modelo, ya que existe informacién experimental
suficiente para verificar los resultados computacionales.

Los resultados del modele numérico, se comparan con los datos experimentales de

?En el transcurso de esta investigacidn se realizaron simulaciones con malla numéricas mds finas,
sin embargo el tiempo de computo necesario para una malla con 40 x 69 x 69 nodos, es del orden de
2hrs Cray-YMP por cada 3000 iteraciones.
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Klebanoff (Klebanoff, 1955), los cuales se tomaron en una posicién (a lo largo de la
placa) en donde el nimero de Reynolds basado en el espesor de la capa limite (4), es
Re; = péU. [ =~ 7.5 x 10* (Hinze, 1975), donde; U., es la velocidad del aire fuera de
la capa limite.

En la simulacién, se considera que la superficie sdlida tiene una temperatura cons-
tante en el tiempo, y es uniforme en el espacio. La temperatura de la superficie es
diferente a la temperatura del aire (AT=T,,, — T.=6 K, donde T, es la temperatura
de la corriente libre del aire), el cual fluye en direccién paralela a la placa. El aire
se encuentra a presion atmosférica y tiene las siguientes propiedades: (a) densidad
p=1.177 kg/m?, (b) viscosidad dindmica p=1.983 x 10~° kg/m-s, (c) calor especifico
c=1.005 x 10° J/kg K, (d) conductividad térmica kr=0.02624 W/m K y (e) nimero
de Prandtl Pr=0.708.

Las dimensiones del dominio en estudio son: 5 m en la direccién longitudinal z, 0.2
m en la direccién vertical y y 0.5 m en la direccién transversal z. El aire enfra a la
regién de estudio (en la posicién z =0 m), con una velocidad longitudinal paralela 2
la placa de U,=33 m/s. La simulacidn se llevé a cabo utilizando una malla numérica
de 20 x 40 x 20 nodos. En las direcciones: longitudinal y transversal, se utilizaron
incrementos uniformes de Az y Az. En la direccién vertical, los incrementos Ay
tienen una distribucién logaritmica, en esta direccior, la malla es mucho mas fina en
la regidn cercana a la pared.

Para, comparar los resultados numéricos con los datos experimentales, se selec-
cionaron los vohimenes de control que se localizan sobre el eje de simetria de la placa
(paralelo al eje x) y en la posicién longitudinal en donde el espesor de la capa limite
es § = 0.035 m. En esta posicién, el nimero de Reynolds en la simulacion es Res &
7.5 x 104, por lo que es posible comparar los resultados del modelo con los datos de
Klebanoff (Klebanoff, 1955). .

E! modelo de turbulencia que se utilizé para cerrar las ecuaciones del fluido, es
el modelo k-¢ estandard. Se le denomina modelo estandard debido a las siguientes
razones: (a) las correlaciones Tu{, y ulf que aparecen en las ecuaciones de cantidad
de movimiento, energia térmica, k£ y ¢, se modelan de acuerdo a la aproximacion de
Boussinesq (Launder and Spalding, 1972) (ver ecs. (1.12 y 1.13), (b) la viscosidad
turbulenta se define a partir de la relacion:

K2

W= C,_“"C" (6-7)

(c) las ecuaciones de transporte de la energia turbulenta y de la disipacién de energia,
estan representadas por las ecs. (2.47) y (2.50) respectivamente y (d) las constantes
empiricas que aparecen en las ecs. (2.47) y (2.50) sop las que propusieron originalmente
Launder y Spalding (Launder and Spalding, 1974).

Aunque las constantes de Launder y Spalding no son universales, éstas han sido
utilizadas ampliamente para resolver diversos problemas de ingenierfa. Las constantes
empiricas estdndard que se utilizan en la simulacién son las siguientes (Launder and
Spalding, 1974): ¢,=0.09, g.=1., C1.=1.44, Cz,=1.92, ¢,=1.3.

Las condiciones de frontera de las ecuaciones de transporte de < y ¢, estan definidas
por las ecuaciones (3.72) y (3.68) respectivamente. En la ecuacion (3.68), la funcién
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Figura 6.7: Perfiles de velocidad media (*), energia
cinética turbulenta (o), y esfuerzo cortante u’v’ (e).
Flujo sobre una placa plana con superficie lisa, Re;=7.5
x 10%. Los simbolos corresponden a los datos de Kle-
banoff (Klebanoff, 1955) (tomados de Jones y Laun-
der (Jones and Launder, 1971)), la linea continua co-
rresponde a los resultados de la simulacién numeérica.

¢m=1, y el término de flotacion no se toma en cuenta.

Debido a que la placa plana tiene superficie lisa, las condiciones de frontera de las
ecuaciones de cantidad de movimiento y de la ecuacién de la energia, no se determinan
a partir de las ecs. (3.76-3.78), las cuales son vilidas para superficies rugosas, sino que
se definen por las siguientes leyes logaritmicas de pared:

ut = nllny"' +B (6.8)
wt = K‘ilny"' + B (6.9)
— PT‘; +
TF = —lny* + Pr.B (6.10)

donde ut = @fu,, wt = Wfu,, y*=u,y,/v, B=52 y Pry=1. La expresién de la
temperatura adimensional T'F es:

T+ = (6.11)
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Figura 6.8: Relacién entre el esfuerzo cortante turbu-
lento u'v’ y la energfa cinética turbulenta k. Flujo sobre
una placa plana con superficie lisa, Re;=7.5 x 10%. El
simbolo (@) corresponde a los datos de Klebanoff (Kle-
banoff, 1955) (tomados de Hinze (Hinze, 1975)), lalinea
continua corresponde a los resultados de la simulacién
numérica.

donde T, y q, son: la temperatura y el flujo de calor en la superficie respectivamente.

En la figura 6.7, se comparan los resultados de la velocidad media % (y), intensidad
turbulenta & y esfuerzo cortante u'v’, con los datos de Klebanoff (Klebanoff, 1955), en la
forma que los reporta Jones y Launder (Jones and Launder, 1971). En el experimento
de Klebanoff, la velocidad de la corriente libre del aire y el espesor de la capa limite
en la posicién en donde se tomaron las mediciones son: U.=15.24 m/s y 6=7.6 cm.
En la figura 6.7, se observa que cerca de la superficie, el valor del esfuerzo cortante
adimensional medido por Klebanoff es: —2u/v’/U? ~0.0027. Utilizando la condicién
—ulv’ = u2, es posible obtener el valor experimental de la relacién u,/U.=0.037. En

la misma figura se observa que cerca de la superficie, el valor del esfuerzo cortante
(adimensional) calculado a partir de la relacién de Boussinesq (ver ec. (1.12)):

d0u

u'v! = 1 —
0

(6.12)

es aproximadamente 0.003. En la solucion numérica el valor de la velocidad de friccion
es u,=1.29 m/s por lo que la relacién de velocidades es u,/U,=0.039. La solucién
numérica satisface satisfactoriamente la condicién que prevalece en la region logaritmica
—u'v’ = u2, ya que el esfuerzo cortante calculado con la ec. (6.12), es: w'v'=1,66.

En la figura 6.7, se observa que los perfiles de x y u'v’ en la parte exterior de la capa
limite se comparan satisfactoriamente con los datos experimentales. Sin embargo, cerca
de la pared, los valores de la energia turbulenta y del esfuerzo cortante son mayores a los
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Figura 6.9: Distribucién de la velocidad media % en la
capa limite, utilizando las coordenadas y* y u*. Flujo
gobre una placa plana con superficie lisa, Res=7.5 x 10%.
La linea continua corresponde a los resultados de la ley
logaritima de la pared ec. (6.8), la linea discontinua
corresponde 2 la simulacion numérica.

datos experimentales, este comportamiento se debe probablemente a la discretizacién
logaritmica que se utiliz6 en la direccidn vertical. El autor recomienda la utilizacién
de mallas uniformes, sin embargo en este caso en particular, fue necesario utilizar
una malla logaritmica (malla muy fina cerca de la pared) para poder determinar el
comportamiento de la capa limite.

A pesar de lo anterior, se puede decir que el modelo predice satisfactoriamente el
comportamiento de &, u'v’ y de la velocidad media .

En la figura 6.8, se presenta la distribucién de la relacién —2uv’/k. Los resultados
del modelo se comparan con los datos de Klebanoff en la forma que los presenta Hinze
(Hinze, 1975). En esta figura, se observa que en la regidn no muy cercana a la pared, la
distribucién del esfuerzo cortante turbulento es semejante a la distribucién de la energia
cinética turbulenta, es decir, la relacién entre ambas cantidades es aproximadamente
constante en gran parte de la capa limite. En la figura 6.8 se observa que el modelo
reproduce la disminucién de la relacién —2u’v’/« en la parte exterior de la capa limite.

En la figura 6.9, se presenta el perfil de velocidades en la capa limite utilizando las
coordenadas y* y ut. En esta figura se observa que la solucién numérica, se ajusta en
la regidn 35 < y* < 350, al perfil logaritmico definido por la ec. (6.8). En la regién
exterior de la capa limite y* >350, se observa que el perfil de velocidades es mayor que
la distribucion logaritmica, lo cual coincide con lo reportado en la literatura (White,
1991).

Se mencioné en parrafos anteriores, que la placa se encuentra a diferente tempera-
tura que el flujo, por lo que existe transferencia de calor entre la placa y el fluido. En
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Figura 6.10: Distribucién de la temperaturamedia T en
la capa limite, utilizando las coordenadas y* y T*. Flujo
sobre una placa plana con superficie lisa, Res=7.5 x 104,
La linea continua corresponde a los resultados de la ley
logaritima de la pared ec. (6.10), la linea discontinua
corresponde a la simulacién numérica.

este caso, debido a que se tiene un fluido incompresible y los efectos de flotacién son
despreciables, el campo de velocidades no depende de la distribucién de temperaturas,
de tal manera que las velocidades se evaliian de manera independiente.
 Enlafigura 6.10, se presenta la distribucién de temperaturas en el interior de la capa
limite, utilizando las variables y* y T'*. Puede observarse, que la distribucién de la
' temperatura adimensional T'*, se compara satisfactoriamente con el perfil logaritmico
definido por la ec. (6.10). Es interesante observar que la distribucién de T+ es muy
semejante a la distribucién de la velocidad adimensional ut (ver figura 6.9). Esto es
de esperarse, ya que en la simulacién, el nimero de Prandtl turbulento es unitario y
en la ec, (6.10) se utilizé la misma constante B, que aparece en la relacién (6.8).
En la figura 6.11, se presenta la variacién del coeficiente de friccién local C, como
funcién del nimero de Reynolds:

_ pzU.

Re, (6.13)

donde z es la distancia que ha recorrido el flujo a lo largo de la placa. En esta figura, se
compara la solucién numeérica con la relacién "exacta” propuesta por White (White,

1991):
0.455

! = 1n%(0.06Re,)
El coeficiente de friccién local en la simulacién se obtuvo a partir de la siguiente relacién:

(6.14)

27y

- (6.15)
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Figura 6.11: Variacién del coeficiente de friccién local
C} con respecto al nimero de Reynolds Re.. Flujo so-
bre una piaca plana con superficie lisa, Res=7.5 x 10%.
La lirea continua corresponde a los resultados de la ec.
(6.14), la linea discontinua corresponde a la simulacién
numeérica.

donde el esfuerzo cortante sobre la superficie 7, se obtiene a partir de la expresién:

Ty = =pu'v = pu? = prcl/? (6.16)

Puede observarse en la figura 6.11, que el valor de C; que se obtiene en la simulacién,
es mayor que la solucién analftica cuando Re. <3 x 10°. La razén principal por la cual
no coinciden las dos soluciones en este rango del Re,, es debido a que en el desarrollo
" de la ec. (6.14), se utilizé una distribucién logaritmica de la velocidad media en el
intervalo 30< y* <250, es decir, el coeficiente C; se obtiene suponiendo que el perfil de
velocidades siempre es logaritmico. Sin embargo, el perfil de velocidades en la regién
en donde inicia el desarroilo de la capa limite (z & 0.0), no necesariamente satisface la
ley logaritmica de la pared.

Es conveniente recordar que la ley logaritmica se obtiene a.l suponer que: (2) la
presién no varia en la direccién longitudinal, (b) la velocidad vertical T es cero, (c) la
velocidad % no cambia en la direccién longitudinal, (d) no existe difusién de la energia
cinética turbulenta en la direccién vertical 8x/8y = 0, y (e) el flujo se encuentra en la
condicién de equilibrio local (produccién de energia cinética turbulenta=disipacién de
energia). Si se toman en cuenta las condiciones anteriores, la ecuacién de cantidad de

movimiento en la direccién z, se reduce 2 una expresién que establece que el esfuerzo
cortante debido a la viscosidad molecular y al movimiento turbulento, es constante en

la direccién normal a la superficie.
Jones y Launder (Jones and Launder, 1971), reportaron que para Re. pequefios;
existe discrepancia entre sus predicciones de C; y los valores obtenidos a partir de una
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Figura 6.12: Intensidad relativa de los tres esfuerzos nor-
males, Urms/Ue (*), Vems/Ue (0), Wems/Ue (%), y esfuerzo
cortante v'v’ (o). Flujo sobre una placa plana con su-
perficie lisa, Re;=7.5 x 10%. Los simbolos correspon-
den a los datos de Klebanoff (Klebanoff, 1955), la linea
continua corresponde a los resultados de la simulacién
numeérica.

correlacién empirica que incluye una distribucién logaritimnica de la velocidad media.

Jones y Launder observaron que el perfil de velocidades (calculado a partir de un
método numeérico), graficado en el sistema de coordenadas y* y u*, depende fuerte-
mente del Re., de tal manera que al disminuir el valor del Re,, el perfil de velocidades
se aleja de la solucidn logaritmica ec. (6.8).

Una situacion semejante se presenta al estudiar la transferencia de calor entre una
superficie y un flujo, en este caso es comin suponer que la forma universal de la tem-
peratura adimensional es logaritmica (ver ec. (6.10), sin embargo, experimentalmente
se ha observado (Johnk and Hanratty, 1962), que el flujo en el interior de un ducto
circular, no presenta un perfil de temperaturas logaritmico en la regién de entrada
térmica. La distribucién universal de la temperatura adimensional T'*, \inicamente se
logra cuando el flujo alcanza la condicién de completo desarrollo.

En la figura 6.11, se observa que en la regién 3 x 10° < Re, < 5x 108, los resultados
numéricos del coeficiente de friccidn son alentadores. Sin embargo, en la zona en donde
el Re; >5x 108, el C; tiene un extrafio comportamiento, ésto es debido a que en la
simulacidn, la placa tiene longitud finita, por lo que la influencia de la condicién de
frontera que se especifica en la posiciéon z = L, donde L es la longitud total de la placa,
se transmite corriente arriba. Para disminuir este efecto es necesario refinar mis la
malla en la direccién longitudinal, de tal manera que el efecto de la condicién de salida
del flujo, no perturbe de manera directa a los volimenes de control localizados lejos de

la frontera z = L.
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En la figura 6.12, se muestra: la intensidad (rms:(;?) 1/2) de los tres esfuerzos de
Reynolds normales, relativa a la velocidad de la corriente libre del aire U,, y el esfuerzo
cortante u’v’. En la figura, se comparan los resultados de la simulacién con los datos del
experimento de Klebanoff (Klebanoff, 1955). En la simulacidn, los esfuerzos turbulen-

tos u®> y u'v’ se obtuvieron utilizando el modelo algebraico de los esfuerzos Reynolds,
el cual se presentd en detalle en el capitulo 3. Debido a que en el procedimiento de
calculo se utiliz6 el modelo de turbulencia estdndard, los esfuerzos de Reynolds no se
tomaron en cuenta en la solucién de las ecuaciones de conservacién. En la simulacién,
el médulo computacional que calcula los esfuerzos de Reynolds, es lamado por el pro-
grama de computo, una vez que se logra la convergencia de resultados en cada intervalo
de tiempo At. En el procedimiento numérico, los términos de flotacién se consideran
despreciables, por lo que el flujo tiene caracteristicas neutras y el valor de la funcién
f, que se incorpora en las ecuaciones (3.23 y 3.24), es unitario. En la figura 6.12, es
interesante observar que el modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds (cuando se uti-
lizan las constantes estdndard y las ecuaciones estandard de x y € ecs. ((2.47) y (2.50)
respectivamente), reproduce satisfactoriamente las caracteristicas generales de los re-
sultados experimentales de Klebanoff. En la figura, se observa que los tres esfuerzos
normales son diferentes entre si en gran parte de la capa limite. Es posible observar,
que en la region cercana a la pared se presenta un incremento de la anisotropia de la
turbulencia, mientras que en el borde exterior de la capa limite, la turbulencia tiende a
ser isétropa. Las mediciones (representadas en la figura por simbolos), al igual que los
resultados del modelo (representados por la linea continua), indican que la mayor parte
de la energia turbulenta, estd contenidz en las fluctuaciones de velocidad en la direccién
longitudinal, mientras que las fluctuaciones de velocidad en la direccion vertical, tienen
la menor intensidad.

En la figura 6.12, se observa la influencia que tiene la superficie sobre las fluctua-
ciones de presidn (si el flujo se encuentra aproximadamente en equilibrio local, es decir:
produccién=disipacion, los términos de transporte de las ecuaciones de Reynolds son
despreciables, por tanto las iinicas correlaciones que juegan un papel importante en las
ecuaciones de 1%, son las que contienen las fluctuaciones de presién, ver ec. (3.27)). El
modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds, calcula satisfactoriamente la redistribucién
de energia turbulenta en la capa limite, es decir, las fluctuaciones de velocidad en la
direccién vertical uy, se amortiguan por la presencia de la superficie y la energia se
distribuye en las direcciones longitudinal y transversal. En la figura se observa que el
valor maximo de los esfuerzos normales se calcula apropiadamante. En el interior de
la capa limite, se observa que el modelo predice resultados que siguen la tendencia de
los datos experimentales, lo que resulta muy alentador.

En relaci6n al esfuerzo cortante u'v/, se observa que los resultados se comparan satis-
factoriamente con los experimentos en la mayor parte de la capa limite, el valor maximo
del esfuerzo cortante, el cual ocurre cerca de la superficie se predice adecuadamante.

Los resultados que se presentan en la figura 6.12, se obtuvieron con el modelo de tur-
bulencia x-¢ estdndard y las constantes propuestas por Launder y Spalding (Launder

and Spalding, 1974), ¥ no se realizaron intentos por mejorar los resultados numéricos
ya sea a partir de modificar las constantes o las ecuaciones del modelo. Debido a que
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los esfuerzos de Reynolds no se incorporan en las ecuaciones de transporte, éstos de-
penden inicamente de los campos de velocidad media y caracteristicas turbulentas que
se obtienen con el modelo estindard. Lo que se sugiere, es utilizar el valor calculado
de las correlaciones u? e incorporarlas en las ecuaciones de transporte con el propdsito
de que exista una interaccion (esfuerzos de Reynolds-ecuaciones de transporte) en los
dos sentidos.

En el problema que se analiza en la siguiente seccidn, los perfiles de velocidad,
temperatura, esfuerzos de Reynolds y correlaciones u’f' que se obtienen con el modelo
numerico, sc comparan satisfactoriamente con los datos experimentales tomados en la
capa limite atmosférica. Los resultados numéricos, se obtuvieron después de modificar
la forma de la ecuacidn de disipacién € y el valor de algunas de las constantes del
modelo.

De acuerdo a los resultados presentados en esta seccién, puede decirse que el mode-
lo se comporta de manera satisfactoria. Si se toma en cuenta, que no es trivial la
incorporacién de un modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds en un modelo com-
putacional tridimensional (no sélamente por las complicaciones algebraicas presentes,
sino también por la cantidad de tiempo de cémputo requerido en la solucién), puede
decirse entonces, que los resultados que se obtienen con el modelo desarrollado en este
trabajo, son realmente alentadores.

6.3 Simulacidon de la capa limite atmosférica, uti-
lizando un modelo algebraico de esfuerzos de
Reynolds

En esta seccién, se presenta la simulacién de la capa limite atmosférica en condiciones
neutras y estables, a partir de utilizar un modelo de turbulencia hibrido. Se mencioné
en el capitulo de introduccién que los modelos algebraicos de esfuerzos de Reynolds
constituyen una forma eficiente de cerrar las ecuaciones, cuando el propdsito es simular
flujos atmosféricos a escala intermedia, ver la pagina (8).

El problema que se plantea en esta seccidn, y sobre todo la forma en que se ob-
tiene ]a solucién del mismo, constituye la continuacion del trabajo de Detering y Etling
(DyE) (Detering and Etling, 1985). DyE propusieron modificar el modelo de turbulen-
cia k-¢ estandard (el cual se presenté en la seccién anterior), una vez que comprobaron
que el modelo no reproduce satisfactoriamente los datos experimentales tomados sobre
la ciudad de Leipzig Alemania, en condiciones de atmésfera neutra (Lettau, 1962),
(Pasquill, 1974). El modelo «-¢ modificado, fue utilizado por DyE para cerrar las ecua-
ciones de cantidad de movimiento que modelan el flujo turbulento, horizontalmente
homogéneo, que esta sujeto a la aceleracién de Coriolis y que se encuentra en condi-
ciones neutras. Este modelo matematico ha sido utilizado por algunos autores para
representar la capa limite atmosférica, pero sobre todo para verificar el comportamiento
del modelo de turbulencia utilizado (Lettau, 1962), (Andrén, 1990), (Shir, 1973),
(Mellor and Yamada, 1982), (Menin and Yaglom, 1971).

La contribucién adicional al trabsajo original de DyE, es que en el presente estudio
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se utiliza el modelo k-¢ modificado, para simular flujos estratificados, esta condicién
no fue estudiada por los autores mencionados.

El modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds, €l cual se presenté en el capitulo 3,
es utilizado en esta seccién, en conjunto con dos versiones del modelo k-¢ modificado:
(a) Versién "sin esfuerzos de Reynolds” (seR), en esta versidn (al igual que el modelo
utilizado en la seccién anterior), las correlaciones ufu’ y u ulf’ que se obtienen con el
modelo a.lgebra.ico, no se sustituyen en las ecuaciones de transporte.

(b) Versién "con esfuerzos de Reynolds” (ceR), en donde los valores de ulu y ulf’
que se obtienen con el modelo algebraico, se introducen (en el transcurso del proceso
iterativo) en las ecuaciones de transporte de & y €, ver las ecs. (2.49) y (2.52).

Vale la pena mencionar que en sentido estricto, los esfuerzos de Reynolds u,u_, y
los flujos turbulentos de calor u!, que se obtienen con el modelo algebraico, deben
ser sustituidos (durante el proceso iterativo) también en las ecuaciones de cantidad de
movimiento y en la ecuacién de la energia. Sin embargo, el autor decidié utilizar en
estas ecuaciones la aproximacién de Boussinesq y el concepto de la viscosidad turbu-
lenta, ver las ecs. (1.12 y 1.13). Se tomé esta decisién ya que la vsscomda.d turbulenta
contiene de manera indirecta la informacidn de las correlaciones u{u} y u." v'. Es decir,
durante el procedimiento de cémputo, las correlaciones turbulentas ca.lculadas con el
modelo algebraico se sustituyen en las ecuaciones de & y ¢, ecuaciones (2.49) y (2.52)
respectivamente, por lo que la viscosidad turbulenta resultante calculada a partir de
la ec. (6.7) contiene la informacién de las caracteristicas turbulentas. Es conveniente
decir que en el trancurso de la presente investigacion se realizaron experimentos com-
putacionales en los cuales los esfuerzos de Reynolds y los flujos turbulentos de calor,
se sustituyeron directamente en las ecuaciones de cantidad de movimiento y de energia
térmica, sin embargo, la solucion numérica preseato serias dificultades de convergen-
cia y estabilidad sobre todo al inicio del proceso de cdmputo (durante las primeras
iteraciones del primer incremento de tiempo At). Este comportamiento de la solucién
numérica probablemente se debe a que en las ecuaciones de cantidad de movimiento,
los esfuerzos turbulentos (calculados a partir de un campo de velocidades que no sa-
tisface la ecuacién de continuidad y con campos de & y € muy cercanos a los propuestos
inicialmente), son tratados en funcion de su derivada con respecto a las variables es-
paciales. En las iteraciones iniciales, la variacién espacial de los esfuerzos turbulentos
es grande por lo que vuelve inestable la solucién. El autor sugiere continuar con esta
linea de investigacion, con el propdsito de identificar las causas del comportamiento
anémalo de la solucién numérica.

6.3.1 Modelo matematico

En el andlisis se considera que la capa limite de la atmdsfera es horizontalmente ho-
mogénea, y se desarrolla sobre una superficie plana con rugosidad uniforme. Debido a
que la capa limite es pequeiia en comparacion con la altura total de la atmoésfera, las
variaciones verticales de la densidad del aire pueden considerarse despreciables (p=cte).
Si se toma en cuenta lo anterior, las ecuaciones se reducen a lo siguiente (ver capitulo
2):
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Ecuacién de cantidad de moviimiento en x

8 (o op O(puv .
‘(BL:') = _55 - __(—3?—1 — 2pWw sin(¢) (6.17)

Ecuacién de cantidad de movimiento en z

9pw) _ % _ ——yv— + 2pTw sin(¢) (6.18)

i%tfia_) _ ‘5% (—po) (6.19)
donde
T = -Vtg—j (6.20)
wiv! = —-vt-g—!_:- (6.21)
o = _%gg (6.22)

donde Pr,=0.86. Si se supone que fuera de la capa limite; los esfuerzos cortantes
turbulentos son despreciables y la velocidad de la corriente libre (velocidad geostréfica)
es invariante en el tiempo y en el espacio, existe equilibrio entre el gradiente de presién
'y la aceleracién de Coriolis, el cual se representa como:

Op _
~ Bz pwyfe (6.23)
y
0
a_z = pu,f. (6.24)

donde: f. = 2wsin(¢) es el pardmetro de Coriolis y u, y w, son las velocidades del
aire fuera de la capa limite atmosférica en las direcciones z y z respectivamente.

Si se sustituyen las expresiones (6.23) y (6.24) en las ecuaciones de cantidad de
movimiento (6.17) y (6.18), se obtienen las siguientes ecuaciones:

Bt a (pu'v’
% = —pf. (ﬁ - wg) -_ 'La-;'—) (6.25)
80w a (pw'v’
%D— = 'af,._ (TI — u.g) -_— "-—(-53;—)- (6.26)
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Ecuacién de la energia cinética turbulenta

Versién "sin esfuerzos de Reynolds” (seR.):
La ecuacién de x que se utiliza en el modelo estindard y en el modelo modificado de
DyE es la siguiente 3:

Opr _ 0 (pvid o\’ , (7o)’ v, 08
at by (au 0y) o [(55) * (W) pﬁgPr 3y (6.27)

Version "con esfuerzos de Reynolds” (ceR):
La ecuacién de la energia cinética turbulenta que se utiliza en el modelo modificado,
acoplado con el modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds es:

.aﬁ = i E'I_IQ’E u l‘ap Tt.a_pg vy
- y(c.p T ) - T TTLE  pe T (628)

Ecuacidn de la disipacién de energia turbulenta

Version "sin esfuerzos de Reynolds” (scR):
La ecuacién de € que se utiliza en el modelo estandard y en el modelo modificado de

DyE es:
dpe _ 8 (pw Be ou\* (ow\*| &
5 =5 (o) + O [(ay) +(&) |- o2

Versién "con esfuerzos de Reynolds™ (ceR):
La ecuacién de ¢ que se utiliza en el modelo modificado, acoplado con el modelo alge-
braico de esfuerzos de Reynolds es:

%.— 9 ftrae _fiapu E—'—:Q_E_ 5_2.
5 = 5y (Cpevv 3y Cunuv By Guxwv By szcn (6.30)

Constantes del modelo de turbulencia y condiciones de frontera

El valor de cada una de las constantes que aparecen en el modelo de turbulencia
de dos ecuaciones, no es universal. Algunas de las constantes se han obtenido de
manera experimental y otras se han encontrado a partir de un proceso de *optimizacién
computacional”, de tal manera que la simulacién numérica reproduzca apropiadamente
‘los datos experimentales. El valor de la constante ¢, se obtiene a partir de la condicién

SEn el modelo de turbulencia x-¢ modificado por DyE, las modificaciones \inicamente se realizaron
en el término de produccidn de disipacién turbulenta de la ecuacién de ¢, por lo que la ecuacién de x
es la misma que el modelo estdndard. Es conveniente recordar que en el modelo modificado por DyE,
no se incluyé el término de produccién de energia turbulenta debido a los efectos de flotacién
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que prevalece en la capa logaritmica y que al mismo tiempo, constituye la condicién de
frontera de la energia cinética turbulenta en el modelo computacional, ver ec. (3.72):

€y = (“:3)2 = ("f'?)z (6.31)

La constante ¢,=0.09, se obtiene a partir de mediciones llevadas a cabo en canales,
ductos y flujos en capa limite a escala laboratorio, este valor se ha utilizado ampliamente
para resolver problemas de la ingenieria mecdnica. Mediciones tomadas en la capa
superficial de la atmésfera, indican que: c,=0.0256 (Detering and Etling, 1985). Sin
embargo, en la literatura se reporta también, que mediciones en la capa superficial
revelan valores de c, en €l rango 0.032-0.067 (Andrén, 1990).

En la ecuacién de la energia turbulenta del modelo estindard ec. (6.27), se requiere
especificar dnicamente la constante ¢, esta constante representa un tipo especial de
nimero de Prandtl. Para seleccionar el valor de o, se supone que las difusividades
de la energia térmica y de la energia turbulenta, son aproximadamente semejantes, el
valor que se utiliza regularmente es o,=0.74.

Mediciones llevadas a cabo en turbulencia de malla (grid turbulence) incican que
para nimeros de Reynolds grande, la energia turbulenta varia inversamente con la
distancia a la malla. Experimentalmente se ha observado que el valor de la constante
C,. se encuentra en el intervalo 1.8-2. El valor seleccionado en el modelo estindard es
Cze=1.9.

En la regién cercana a la superficie (regién logaritmica}, la conveccién de ¢ es des-
preciable y existen condiciones de equilibrio (produccién=disipacién). Si estas condi-
ciones se sustituyen en la ecuacion de € ec. {6.29), se llega a la siguiente expresion que
establece la relacién entre las constantes C, y o.:

2
Cu - Czc - —‘%/—2' (632)
OeCy
En la ec. (6.32), el valor de las constantes Cy, y o, se determina a partir de un
proceso de "optimizacién por computadora”. El valor de estas constantes en el modelo
estandard es: C,.=1.13 y 0,=1.29.

El conjunto de constantes del modelo estindard utilizado en el presente trabajo (y

por DyE) para simular la capa limite atmosférica, es el siguiente:

¢, = 0.0256, Ci, =113, Cpe=19, 0,=0.74, o =1.29 (6.33)

Las condiciones de frontera en la corriente libre (fuera de la capa limite) son:
Ty = 00) = uy, T(y = 00) = wy=%(y = 00)=€(y = 00)=0.

Las condiciones de frontera de las ecuaciones de cantidad de movimiento, energia
térmica, k& y € se establecieron en el capitulo 3. Se mencioné que la frontera del
dominio en estudio se localiza en la capa superficial (entre 10 m y 50 m de altura),
donde el perfil de velocidades y temperaturas es logaritmico y se satisface la condicion

de esfuerzo cortante y flujo de calor constante.
Las leyes que rigen el comportamiento del flujo en la capa superficial son {(aunque
el lector puede consultar el capitulo 3, aqui se presentan las condiciones de frontera de

manera resumida):
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T() = (tn (3—) - ¥n (5)) (6.34)
(1) = - (ln (3—) -, (5)) (6.35)
5 -0 = 2 (in (2] - wa 0 (6.36)
£ (yp) = ;’% (6.37)

donde: y, es un punto localizado en la capa superficial (frontera del dominio en estudio
desde el punto de vista computacional) y y, es la rugosidad de la superficie. La forma
de las funciones universales ¢m s ¥ ¥y, 5 puede consultarse en el apéndice C.

Para comparar los resultados del modelo que se presenta en este tabajo con los
resultados de DyE, y con los datos experimentales tomados sobre la ciudad de Leipzig
en condiciones de atmésfera neutra (Lettau, 1962), (Pasquill, 1874), se requiere
especificar e] valor de la velocidad geostrofica, el pardmetro de rugosidad y, y la latitud
¢ en donde se localiza la regién de estudio. De acuerdo a Lettau (Lettau, 1962), la
velocidad del viento fuera de la capa limite es: uy=17.5 m/s, w,=0 m/s y la latitud
de la ciudad de Leipzig es: ¢=>51.4°. El pardmetro de rugosidad que se utiliza en este
trabajo es el mismo que utilizaron DyE, es decir: y,=0.3 m. En la simulacién, €l aire
tiene las siguientes propiedades: (a) densidad p=1.177 kg/m?3, (b) viscosidad dindmica

=1.983 x 10~ kg/m-s, (c) calor especifico c,=1.005 x 102 J/kg K, (d) conductividad
térmica kpr=0.02624 W/m K y (e) nimero de Prandtl Pr=0.708.

6.3.2 Simulacién de la capa limite atmosférica en condiciones
neutras, utilizando el modelo x-¢ estdndard

Uno de los objetivos principales del trabajo de DyE, fue investigar si el modelo &-¢
estandard, utilizado ampliamente en la simulacidn de flujos turbulentos en ingenieria,
podia ser aplicado en la capa limite atmosférica. DyE mostraron que al utilizar las
constantes estdndard ec. (6.33); el modelo x-¢ proporciona resultados que no coinciden
con los experimentos cuando la atmésfera se encuentra en condiciones neutras. En
la figura 6.13 se presenta la solucion de las ecuaciones de cantidad de movimiento
ecs. (6.25 y 6.26), para una atmosfera neutra y en condiciones de estado estacionario.
En esta condicién, en cualquier punto de la capa limite, existe equilibrio entre las

fuerzas de friccion ocasionadas por la presencia de la superficie terrestre, la fuerza de
Coriolis causada por la rotacién de la tierra y la fuerza que surge debido al gradiente

de la presién en la direccién transversal (el gradiente de la presién en la direccién
longitudinal z es cero, ya que la velocidad geostréfica w,=0, ver ec. (6.23)}).

98



2803

2240 [ time= 120000.0 s, time= 120000.0 s.
. 1680 |
E E
"~ 1128 | =
L
n
560 | .
g ! "l J 1 L J
.e 5.0 6.8 15.2 28.0 -6.8 -3.9 .0 3.8 6.0
u [m/s] w [m/s]

Figura 6.13: Variacién de las velocidades medias % y % con respecto
a la altura, y su comparacién con las mediciones sobre la ciudad de
Leipzig (*) (Lettau, 1962) y resultados numéricos de DyE (o) (Detering
and Etling, 1985). Modelo x-¢ standard. La linea continua representa
los resultados con la versién seR, la linea discontinua representa los
resultados con la versién ceR.

En la figura 6.13 se muestran las velocidades medias ¥ y W en el interior de la
capa limite. En esta figura se presentan: (a) las mediciones sobre la ciudad de Leipzig
(Lettau, 1962), (Pasquill, 1974), (b) los resultados de DyE obtenidos con el modelo
estindard y con las constantes definidas por la ec. (6.33) y (c) los resultados del
presente estudio obtenidos a partir del uso de las dos versiones del modelo k-¢: "sin
esfuerzos de Reynolds” (seR), ecuaciones (6.27 y 6.29) y "con esfuerzos de Reynolds”
(ceR), ecuaciones (6.28 y 6.30). En la figura se observa que en los datos de la ciudad de
Leipzig, el efecto de la aceleracién de Coriolis (entre 300 m y 1000 m de altura) es mas
grande que el efecto de los esfuerzos turbulentos uv’, ya que la velocidad % es mayor que
la velocidad geostréfica u,. Los tres modelos (DyE, seR y ceR), indican que la velocidad
# se incrementa con la altura, desde cero en la superficie hasta un valor que se aproxima
a la velocidad geostrdfica u; a una altura de 2,800 m, es decir, en las simulaciones, el
espesor de la capa limite es muy grande. La razén de este comportamiento se debe a
que en los tres modelos, los esfuerzos cortantes u'v’ son de mucho mayor magnitud que
la fuerza de Coriolis, lo que trae como consecuencia, que la influencia de la superficie
terrestre se transmita hasta las capas superiores de la atmdsfera. El comportamiento
del campo de velocidades y su relacién con las caracteristicas turbulentas del flujo, se
comprenderd con més detalle cuando se presenten los resultados de la energia cinética
turbulenta y la viscosidad turbulenta. En la figura 6.13, es posible observar que existe
diferencia entre los valores de DyE y los valores obtenidos con las dos versiones del

modelo propuesto en este trabajo. La diferencia en los resultados numéricos, se debe
probablemente al tipo de malla utilizada para discretizar el dominio y al tiempo que
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Figura 6.14: Variacién del dngulo # formado por las velocidades
horizontales @ y W. Modelo x-¢ standard. Linea continua versién
seR, linea discontinua versién ceR.

dura la simulacion. En cuanto a la discretizacion, los resultados que se muestran en
la figura 6.13 (v en las siguientes figuras relacionadas con atmdsfera en condiciones
‘neitras), se obtuvieron a partir de dividir la regién de estudio en una malla que tiene
60 celdas en la direccién vertical (en la direccién vertical, la longitud del deminio es de
3,000 m). La discretizacion cerca de la superficie, es mas fina que en la parte exterior de
la ¢apa lfinite. Los primeros 30 nodos, se encuentran distribuidos de manera uniforme
en los primeros 100 m de la capa limite. Los siguientes 20 nodos, distribuidos también
de manera uniforme, representan el intervalo entre los 100 m y 500 m de altura, y los
* 10 nodos restantes (con distribucién uniforme), cubren el intervalo entre los 500 m y
los 3,000 m de altura. En la simulacién, el fluido se encuentra en reposo (condicién
inicial) antes de ser sometido a la aceleracién de Coriolis, al gradiente de presiones y
a los esfuerzos cortantes. Durante el proceso de cémputo se utilizé un incremento de
tiempo At=10 s, y se llevaron a cabo 12,000 intervalos de tiempo, de tal manera que
el tiempo de simulacidn total fue de: ¢ = 120,000 s. El tiempo de cdmputo necesario
para simular la capa lfmite con la versién seR es aproximadamente de 3 hrs de CPU
en una compitadora Silicon Graphics con procesador R 10,000. El tiempo de cémputo
requerido para simular la capa limite con la versién ceR, es aproximadamente 10 hrs
de CPU. Los resultados de la versién ceR que aparecen en la figura 6.13, se obtuvieron
utilizando el valor de la constante (que aparece en el término difusivo de la ecuacién
(6.30)) C.=0.18.

En la figura 6.13, se muestra también la distribucién de velocidades en la direccién
tranversal @. Es posible observar que las velocidades transversales de DyE cerca de la
superficie, son muy pequefias en relacién a los datos observados. Esto significa que los
esfuerzos cortantes w'v’ son grandes en relacién a la accién combinada del gradiente de
presién y la aceleracién de Coriolis. DyE mencionan que en su simulacién, la velocidad
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Figura 6,18: Variacién de la energia cinética turbulenta s y de la vis-
cosidad turbulenta v con respecto & la altura. Descripcién de las curvas

como en |a figura 6,13,

W, adqulere la velocidad geostréfica w,=0, cerca de los 12 km de altura. En la direccién
transversal, el efecto de la fuerza de Coriolis en conjunto con el gradiente de presién,
disminuye conforme la velocidad & — u, ver ec. (6.26), si DyE obtienen velocidades
transversales a una altura de 12 km, significa que: (a) los esfuerzos cortantes u'v’ son
de gran magnitud y (b) el espesor de la capa limite es muy grande. Esto trae como
consecuencia, que la velocidad % nunca sea igual a u,, por lo que el primer término
del lado derecho de la ecuacién (6.26), es de mucho mayor magnitud que el segundo
término de la misma ecuacién, el cual involucra los esfuerzos cortantes w'v’. En la figura
6.13 el modelo seR, predice velocidades transversales W — 0 en la parte exterior de la
capa limite. Con la versién ceR, la velocidad transversal W alcanza la velocidad wg=0
aproximadamente a los 2,240 m de altura. En la regién inferior de la capa limite, la
versién ceR calcula que la méxima velocidad transversal se localiza alrededor de los 250
m de altura, Con el modelo ceR, se obtiene la mayor velocidad transversal cerca de la
superficie, por lo que se supone que el esfuerzo cortante wv’ , es menor al evaluado por
los otros dos modelos. Es conveniente mencionar, que la diferencia entre los resultados
de DyE y las versiones ceR y seR, no debe ser causa de procupacién, ya que la solucién
del sistema de ecuaciones es fuertemente dependiente de las condiciones iniciales y del
tiempo de simulacién. El autor encontré que la solucién numérica obtenida con las
dos versiones del modelo, oscila grandemente antes de alcanzar su estado estacionario.
Para tiempos menores a lo 120,000 s, la solucién adquiere en multiples ocasiones el
perfil de velocidades transversales @ mostrado por DyE. Desafortunadamente, DyE no
presentan detalles del tipo de malla que utilizaron, de las condiciones iniciales y del
tiempo de cémputo requerido en su simulacién. Es posible que la solucién de DyE no
represente la condicion de estado estacionario.

En la figura 6.14, se muestra el angulo ¢ formado por las dos componentes hori-

101



zontales de la velocidad., El valor experimental del éngulo 6 cerca de la superficie es
de 26.1° (Lettau, 1962), (Pasquill, 1974). DyE reportan un valor de ¢ en la capa
superficial de 14,2° (menor velocided transversal i, ver figura 6.13). Con la versién
ceR se obtiene que, § &~ 21.0°, mientras que con la versién seR, § ~ 17.5°, lo cual coin-
cide con lo observado en la figura 6.13 ya que la versién ceR, predice mayor velocidad
transversal W cerca de la superficie.

En la figura 6.15, se muestra la energia cinética turbulenta x y la viscosidad tur-
bulenta ¢4 en el interior de la capa limite. En la figura se presentan los datos de la
ciudad de Leipzig, los resultados de DyE y la simulacién con las dos versiones seR y
ceR. Los datos "experimentales” de « que aparecen en la figura 6.15, se obtuvieron a
partir de: (a) los valores experimentales de v; que presentan DyE (los cuales coinciden
con los reportados por Pasquill (Pasquill, 1974)), y (b) una longitud de mezcla i,
"experimental” que reporta DyE (desafortunadamente DyE no mencionan la forma en
que obtuvieron los valores de /,,). Si se conocen los valores experimentales de 1, y
!, es posible obtener la distribucién de la energia turbulenta en el interior de la capa
limite, a partir de la hipétesis de Prandtl-Kolmogorov:

n=( < )2 (6.39)

Co Im
donde ¢, es una constante, evaluada a partir de:

co = cl/* = 0.0256'/4 = 0.4 (6.40)

En la figura 6.15, el valor "experimental” de « a los 50 m de altura (capa superficial)
es: k=7.6 m?/s? (si 141=10.5 m?/s, [,=9.5 m (Detering and Etling, 1985), y c,=0.4).
Si se utiliza el valor de ¢,=0.067 que menciona Andrén (Andzén, 1990), el valor de la
energia cinética turbulenta a 50 m de altura es: k=4.7 m?/s? (si ¢,=0.508). DyE no
presentan datos experimentales de la distribucién de x por lo que no es posible conocer
la energia turbulenta "experimental” con la cual compararon sus resultados. DyE se
limitaron a comparar entre si mismas, las soluciones numeéricas obtenida a partir de
tres modelos distintos. En la capa superficial, el modelo ceR proporciona valores de
k = 8.8 m?/s%, ademds la variacién con respecto a la altura de la energia turbulenta es
mucho mayor que la que se obtiene con los modelos DyE y seR. Es posible observar que
los resultados de DyE y los resultados de la versién seR, presentan en la mayor parte
de la capa limite, la misma variacién de x con respecto a la altura. Sin embargo, cerca
de la superficie el modelo seR predice un gradiente mayor. Los tres modelos (DyE, seR
y ceR), no disminuyen a cero el valor de la intensidad de turbulencia, tal y como lo
indican los valores experimentales. En la figura 6.15, la viscosidad turbulenta v, de los
tres modelos es mucho mayor que el valor experimental. Los tres modelos presentan un
comportamiento lineal de v, cerca de la superficie, sin embargo, mientras que el valor
experimental adquiere un valor miximo (alrededor de los 250 m de altura), y después
disminuye, los resultados numéricos muestran que la viscosidad 11 sigue aumentando
de valor en la region superior de la capa limite. En la figura 6.15 se observa que la
energia turbulenta & que se obtiene con ceR, es de mayor magnitud (en la mayor parte
de la capa limite) que la que se obtiene con seR, sin embargo, la viscosidad turbulenta
v, presenta el comportamiento contrario. La razén de este comportamiento es que la
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versién "con esfuerzos de Reynolds”, predice mayor disipacién de energia ¢ (la grafica
de € no se muestra), por lo que la viscosidad turbulenta se reduce. Si la viscosidad
es grande, los esfuerzos cortantes u'v’ y w'v’ son también grandes, por lo que el flujo
tiene una gran capacidad de transmitir cantidad de movimiento en la direccién vertical.
Esto permite que la velocidad @ sea igual a u, a grandes alturas y se presente una capa
limite de grandes dimensiones (gran influencia de la superficie), ver figura 6.13. Por
otro lado, cerca de la superficie, la viscosidad v; es grande por lo que la velocidad
transversal es pequefia. La velocidad de friccién u, calculada a partir de la ec. (3.62),
en el modelo seR es: u,=0.77 m/s (donde: u, =0.67 m/sy u,,=0.38 m/s), en la versién
ceR u,=0.78 m/s (donde: u,,=0.67 m/s y u,,=0.41 m/s). El valor observado de la
velocidad de friccién es: u,=0.65 m/s, DyE obtienen un valor de u,=0.8 m/s.

De acuerdo a lo que se presenta en las figuras 6.13 a 6.15, puede decirse que el
modelo x-¢ estandard (al utilizar las constantes definidas en la ec. (6.33)), no reproduce
adecuadamente los datos experimentales ya que se obtiene lo siguiente: (a) los valores
de 14 y de x son grandes, (b) la velocidad de friccién u, es grande, {c) la velocidad
transversal W es pequeiia, (d) el dngulo de giro 4 es pequefio y (e) la capa limite es
muy grande.

Es conveniente enfatizar que la versién "con esfuerzos de Reynolds”, proporciona
resultados muy alentadores, ya que al sustituir los esfuerzos de Reynolds (calculados
con un modelo algebraico) directamente en la ecuacién de « ec. (6.28) y en la ecuacién
de € ec. (6.30), los resultados que se obtienen son muy similares (cualitativa y cuantita-
tivamente) al modelo de DyE y al modelo seR, lo que indica que el modelo se comporta
satisfactoriamente.

6.3.3 Simulacion de la capa limite atmosférica en condiciones
neutras, utilizando el modelo «-¢ con constantes modi-
ficadas

En la seccidén anterior, se comprobd que el modelo x-¢ estandard proporciona valores
muy grandes de la viscosidad turbulenta 4, si las constantes que se utilizan son las
que se muestran en la expresién (6.33). Es claro observar, que el comportamiento
de v, se debe a que el valor de x es grande, y el valor de ¢ es pequefio en la mayor
parte de la capa limite. Con el propdsito de tener mayor disipacién de energia, DyE
propusieron modificar la constante Cj,, la cual representa el coeficiente del término de
produccién de disipacién de las ecuaciones (6.29 y 6.30). En el modelo estindard, la
diferencia de las constantes C3, y C. es: Ca-C},=1.9-1.13=0.77, por lo que utilizando
la relacién (6.32), el mimero de Prandtl de la disipacién es: g.=1.29, ver la expresién
(6.33). DyE propusieron utilizar el valor C).=1.83, por lo que: Cy.-C),=1.9-1.83=0.07 y
0.=14.29. Es decir, DyE proponen incrementar el valor de la produccién de disipacién

y disminuir la difusién turbulenta de la ecuacién (6.29). Es de hacer notar que los
términos de produccién de disipacién de la ecuacién (6.30) (la cual es utilizada por
la versién ceR), si se alteran directamente debido al cambio de la constante Cj,, sin

embargo, el término de difusion turbulenta de la ec. (6.30):
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Figura 6.16: Variacién de las velocidades medias Z y W con respecto a la
altura, y su comparacién con las mediciones sobre l2 ciudad de Leipzig
(*) (Lettau, 1962) y resultados numéricos de DyE (o) (Detering and
Etling, 1985). Modelo x-¢ standard con la constante C;,=1.83. La linea
continua representa los resultados con la versién seR. (¢.=14.29), la linea
discontinua representa los resultados con la versién ceR.

o K Oe
By (C’;p-ﬁ—u v 6y) (6.41)

no se altera y permanece con la misma formulacién.
~ Con el propésito de observar el comportamiento de las versiones seR. y ceR cuando
cambian las constantes Cj, y o, del modelo x-¢, se realizaron simulaciones de la capa
limite atmosférica con las mismas condiciones que se indicaron en la seccién anterior.
Los resultados de los modelos seR y ceR se presentan en las figuras 6.16 2 6.19 junto con
los resultados de DyE (con las constantes modificadas) y los valores experimentales.
~ Para presentar con mayor claridad los resultados que aparecen en las figuras 6.16 a

6.19, se hace referencia en primer lugar a los resultados obtenidos con el modelo seR y
posteriormente se discuten los resultados del modelo ceR.

Resultados del modelo seR ("sin esfuerzos de Reynolds”):

En la figura 6.16, se observa que el modelo seR contimia proporcionando un valor
grande la capa liite atmosférica (gran esfuerzo cortante), ya que la velocidad @ es
“igual a la velocidad geostréfica u, a una altura aproximadamente de 2,800 m. La
velocidad transversal, indica también que existe gran viscosidad turbulenta en la capa
limite ya que T es pequefia y adquiere la velocidad w,;=0, a una altura de 2,800 m
aproximadamente. El dngulo de giro § que se muestra en la figura 6.17, es pequefio
en la regién cercana a la superficie (§ ~18.5°), ya que la velocidad de friccién es
u,=0.66 m/s (donde u,,=0.57 m/s y u,,=0.33 m/s). El dngulo de giro y la velocidad de
friccién que obtuvieron DyE son: §=22.2° y u,=0.58 m/s respectivamente. En la figura
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Figura 6.17: Variacion del 4ngulo @ formado por las velocidades ho-
rizontales ¥ y @. Modelo k-¢ standard con la constante C;.=1.83.
Linea continua versién seR (0,=14.29), linea discontinua versién
ceR.

6.18, se puede observar que la intensidad de turbulencia se mantiene aproximadamente
constante entre los 1,120 m y los 2,800 m de altura. En la misma figura, se observa
que la viscosidad turbulenta crece en forma lineal (aproximadamente), hasta alcanzar
valores del orden de 900 m?/s (los cuales son incluso mayores a los presentados en
la seccién anterior). El incremento lineal de v, entre los 1,120 m y los 2,800 m de
altura, se explica a partir de lo siguiente: si x = cte, la disipacién de energia estd
disminuyendo con la altura (ver figura 6.19), lo que indica que la difusién turbulenta
de € en la direccién vertical es pequeiia (es bien sabido que el término de difusién
turbulenta motiva un mezclado del flujo, por lo que la variable dependiente adquiere
un valor aproximadamente homogéneo en la mayor parte de la capa limite).

En la figura 6.19, se observa que la 0¢/Jy obtenida con el modelo seR es mucho
menor que la que se obtiene con el modelo ceR, ya que mientras que ¢ evaluada con
seR es cero aproximadamente a los 2800 m, ¢ evaluada con ceR es cero a los 1120 m
de altura. Lo anterior es muy importante ya que con el modelo seR, la disipacién de
energia que se produce en la regidn cercana a la superficie no se difunde en la direccién
vertical por lo que los niveles de energfa turbulenta son altos. Por el contrario, con
el modelo ceR, €l gradiente de ¢ es grande lo que implica que existe gran difusién
turbulenta de disipacion en la direccién vertical. Esto iltimo trae como consecuencia
que se tengan niveles bajos de energia turbulenta, tal como se muestra en la figura
6.18.

Resultados del modelo ceR ("con esfuerzos de Reynolds”):

En la figura 6.16, se muestra que en la parte inferior de la capa limite, el efecto de la
aceleracién de Coriolis, influye de manera significativa sobre la velocidad longitudinal
%. Esto se nota, ya que el flujo adquire mayor velocidad T (por arriba del valor experi-
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Figura 6.18: Variacién de la energia cinética turbulenta « y de la vis-
cosidad turbulenta u; con respecto a la altura. Modelo &-¢ standard con
la constante C;,=1.83. Descripcién de las curvas como en la figura 6.16,

mental y de los resultados de DyE) entre los 100 y 500 m de altura. El flujo también
se acelera en la direccién transversal, lo que indica que los niveles del esfuerzo cortante
se reducen en relacion a la solucién del modelo seR. En la figura 6.16 y 6.17, la espiral
de Ekman termina aproximadamente a los 1,260 m de altura. El dngulo de giro que
se obtiene cerca de la superficie es: 6 /523°, la velocidad de friccién es: u,=0.58 m/s
(donde: u,,=0.48 m/s y u,,=0.33 m/s). DyE reportan que §=22.2° y u,=0.58 m/s.

En la figura 6.18, la energia cinética turbulenta disminuye ripidamente en la di-
reccion vertical y adquire valores muy pequeiios a los 1,120 m de altura. De acuerdo
a lo que se explic en parrafos anteriores, los niveles bajos de « se deben a que existe
gran difusion turbulenta de € en la direccién vertical. Es decir, el término difusivo de
€, el cual se representa en la ecuacion (6.41), es de importancia en la regién cercana a
la superficie. Es conveniente recordar que este término no se modificé al cambiar Jas
constantes del modelo 4,

En la figura 6.18, la viscosidad turbulenta »; es mds pequefia, en la mayor parte de
la capa limite, que los valores medidos y los valores de DyE. La forma del coeficiente
de difusion v; es semejante al que se presenta en la realidad, sin embargo, por arriba de
los 1,800 m, v, presenta una tendencia a incrementarse. Esto se debe principalmente a
que 2 alturas mayores a los 1,800 m, tanto la energia turbulenta (ver figura 6.18) como
la disipacidn (ver figura 6.19), adquieren valores muy cercanos a cero. Esto indica que

4¥] autor desea mencionar, que se realizaron experimentos numericos con el modelo ”sin esfuerzos
de Reynolds” (seR) incluyendo el valor onginal de la constante ¢,=1.29 y el valor modificado de
C1.=1.83. Con el valor de o,=1.29, la difusividad turbulenta de ¢ en la ecuacién (6.29), se aumenta a
los mismos niveles proporcionados por el modelo *con esfuerzos de Reynolds” (ceR) con la constante
Ci¢=1.83, por lo que los dos modelos proporcionaron resultados de las variables medias y turbulentas

muy semejantes entre si.
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Figura 6.19: Variacién de la disipacién de energia turbulenfa e.
Modelo k-¢ standard con la constante Cy,=1.83. Linea continua
versién seR (0,=14.29), linea discontinua versién ceR.

el espesor de la capa limite planetaria en condiciones neutras es: H ~1800 m.

Con los resultados que se muestran en esta seccidn, puede concluirse que aunque el
modelo x-¢ (con las constantes modificadas), proporciona resultados que se acercan a los
datos experimnentales, este modelo no es el adecuado para predecir el comportamiento
de la capa limite atmosférica.

6.3.4 Simulacién de la capa limite atmosférica en condiciones
neutras, utilizando el modelo x-¢ modificado

En la seccién anterior, se mostré que al modificar el valor de las constantes del modelo
k-€, los resultados cambian de manera significativa. Ademas se comprobé que un incre-
mento en la produccién de disipacién y una disminuacién de la difusion turbulenta. de ¢,
no es suficiente para reproducir los resultados experimentales de la ciudad de Leipzig.
Con el propdsito de mejorar los resultados obtenidos con su modelo matematico, DyE
propusieron incrementar la produccién de disipacién de la energia turbulenta, en pro-
porcién directa al tamafio de los grandes remolinos turbulentos ({,). Se sabe que en la
atmdsfera, la escala de longitud (I,,) cerca de la superficie se incrementa linealmente
con la altura, y se aproxima a un valor constante en la parte superior de la capa limite
(Pasquill, 1974). DyE, incorporaron la escala de longitud de los remolinos turbulentos
en la produccién de disipacidn, a partir de definir el coeficiente C7, el cual sustituye a
Cic y tiene la forma:
Clc lm

Cl = = (6.42)

donde
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Figura 6.20: Variacién de las velocidades medias % y % con respecto a la
altura, y su comparacién con las mediciones sobre la ciudad de Leipzig
(*) (Lettau, 1962) y resultados numéricos de DyE (o) (Detering and
Etling, 1985), Cy=0.0015. Modelo x-¢ modificado en la ecuacién de
disipacion. La linea continua representa los resultados con la versién
seR, C,=0.0025, la linea discontinua representa los resultados con la
version ceR, C,=0.24.

x3/2
lm = Ca—— (6.43)

Esta expresion de [, es la que se utiliza en el modelo k-¢, para representar la escala de
longitud en la definicién de la viscosidad turbulenta 14 5. En la ec. (6.43), la constante
Cs. adquiere el valor: Cy,=c3=0.43=0.064.

En la ec. (6.42), h es una longitud caracteristica de la capa limite, definida por:

Ur

h=c4£f

(6.44)
donde Cy=0.0015.

DyE definieron el valor de la constante Cy,, después de llevar a cabo un proceso de
optimizacién de sus resultados numeéricos. Durante el proceso de optimizacién, DyE
utilizaron las constantes "originales” del modelo estdndard, ver expresién (6.33), y
ajustaron el valor de Cy,, hasta que sus resultados coincidieron con los datos experi-

mentales,

$Es conveniente recordar que la viscosidad turbulenta v;, se define como el producto de la escala
de velocidad y la escala de longitud de los remolinos turbulentos, es decir: vy = ¢,x*/? I,,, (hipStesis
de Prandtl-Kolmogorov). Si se sustituye la ec. (6.43) en la definicién de la viscosidad turbulenta, se
abtiene la tipica expresion de »; del modelo x-¢, 1y = ¢ x?/¢, donde: ¢; = ¢,Cae
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Figura 6.21: Variacion del angulo 8 formado por las velocidades
horizontales  y W. Modelo x-¢ modificado en la ecuacién de disi-
pacién. Linea continua versién seR, linea discontinua versién ceR.
Descripcién de las curvas como en la figura 6.20.

Si se sustituyen las expresiones (6.43) y (6.44) en la ecuacién (6.42), el nuevo coe-
ficiente de la produccién de disipacién tiene la forma:

C3c N3/2 f e

¢ Cye Uy (6.45)

En las secciones anteriores, se mostré que los resultados de DyE no coinciden con
los resultados de las dos versiones (seR y ceR) del modelo computacional propuesto
en este trabajo. A pesar de que la versién seR es en general el mismo modelo que
el presentado por DyE, las pequefias variantes en la formulacién de ambos modelos
son motivo de diferencia en los resultados (por ejemplo: la velocidad de friccién u, se
determina como la resultante de las velocidades de friccién en las direcciones z y z ver
ec. (3.56). DyE no mencionan como evaluaron esta velocidad de friccién por lo que
se supone que unicamente utilizaron la componente de la velocidad de friccién en la
direccién de z). En base 2 lo anterior, en este trabajo se procedié también a optimizar
el valor de la constante Cy, y €l valor de la constante C, del modelo ceR ver la ecuacién
(6.30).

Los resultados que se presentan en las figuras 6.20 a 6.23, se obtuvieron utilizando
el coeficiente Cj, (ver ec. (6.45)) en las ecuaciones de disipacién (ec. (6.29) para el
modelo seR y ec. (6.30) para el modelo ceR). Los resultados con el modelo modificado se
obtuvieron utilizando las constantes "originales” que se presentan en la expresién (6.33)
y las constantes "optimizadas”, tienen los siguientes valores: Cy,=0.0025 y C,=0.24.

En la figura 6.20, se presentan las velocidades horizontales % y %W en el interior de

la capa limite. Se observa que los modelos seR y ceR, proporcionan précticamente los
mismos resultados. En la direccién horizontal, los dos modelos no aceleran lo suficiente
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Figura 6.22: Variacién de la energia cinética turbulenta « y de la vis-
cosidad furbulenta 1, con respecto a la altura. Modelo k-¢ modificado
en la ecuacion de disipacién. Descripcién de las curvas como en la figura

6.20.

el flujo, de tal manera que las velocidades a una altura de 560 m son menores a los datos
experimentales y a los resultados de DyE. En la direccidn transversal, los modelos seR.
y ceR, se comportan adecuadamente ya que reproducen tanto la velocidad méxima del
viento como la altura a la que se presenta esta velocidad (aproximadamente a los 250
m). Aunque en la parte inferior de la capa limite, el comportamiento de los modelos
seR y ceR es satisfactorio, se observa que en la parte superior (altura mayor a 1450
m), persiste la espiral hasta los 2800 m de altura.

En la figura 6.20, los resultados de DyE en la direccién tranversal, son mayores a
los datos experimentales, entre los 300 m y los 800 m de altura. En la figura 6.21 se
observa que el dngulo de giro que se obtiene con los modelos seR y ceR es pricticamente
el mismo en toda la capa limite, lo que confirma el hecho de que con ambos modelos,
se obtienen velocidades horizontales muy semejantes. El dngulo de giro en la capa
superficial es § ~ 27.5°, DyE reportan que #=26.6°. La velocidad de friccién que se
obtiene con los modelos seR y ceR es u,=0.76 (donde: u, =0.62 y u,,=0.45). DyE
reportan que la velocidad de friccion es: u,=0.66 '

En la figura 6.22, se presenta la variacion de £ y de v; con respecto a la altura. Es
sorprendente observar que a pesar de que los modelos seR y ceR, predicen valores de
las velocidades medias muy semejantes entre si, los perfiles de la energia turbulenta
presentan diferencias significativas. En toda la capa limite, el modelo ceR proporciona
valores de x que son superiores a los que se obtienen con seR. El modelo ceR repro-
duce el valor "experimental” de la energia turbulenta x=7.6 m?/s?, que se presenta
en la capa superficial, sin embargo, fuera de esta regién, ceR proporciona valores muy

grandes de k. Por otro lado, en la regién superior de la capa limite (por arriba de
los 400 m), el modelo seR reproduce los valores "experimentales” de «, sin embargo
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Figura 6.23: Variacion de la escala de longitud de la turbulencia
I (y)=0.064 £*/%/e. Modelo x-¢ modificado en la ecuacién de disi-
pacion. Resultados numéricos de DyE (o) (Detering and Etling,
1985), linea continua versién seR, linea discontinua versién ceR.
Descripcién de las curvas como en la figura 6.20.

en la regidn cercana a la superficie los resultados numeéricos son distintos a los valores
"experimentales”. Desafortunadamente DyE no presentan resultados de la distribucion
de x, ya que seria interesante saber, si durante su proceso de optimizacion inicamente
se limitaron a obtener resultados satisfactorios de las velocidades medias y de la vis-
cosidad turbulenta, o también incluyeron en la optimizacidn, los resultados de x. En
la figura 6.22, la viscosidad turbulenta de los tres modelos sigue la forma de los valores
experimentales. Se observa que cerca de la superficie, los modelos propuestos en este
trabajo predicen valores grandes de »;. El modelo de DyE tiene la misma tendencia a
obtener valores grandes de v, alrededor de los 200 m de altura, en la grafica no se ob-
gerva con claridad esta tendencia debido a la escala logaritmica del eje de las abscisas.
Entre los 250 m y los 1200 m de altura, los tres modelos se comportan de manera
semejante, ya que la variacién de v;, con respecto a la altura es similar.

En la figura 6.23, se presenta la escala de longitud de los remolinos turbulentos I,
evaluada a partir de la ecuacién (6.43). Es interesante observar que con el modelo seR
y con ¢l modelo de DyE, se obtienen resultados muy semejantes en la mayor parte de
la capa limite. Los valores de [,, obtenidos con el modelo ceR, siguen la tendencia de
los otros modelos. En las figuras 6.22 y 6.23 se observa que; aunque los valores de « del
modelo ceR son mayores, la escala de longitud de la turbulencia es menor, ésto se debe a
que la disipacién en el modelo ceR, es de mayor magnitud (la gréfica de € no se muestra).
Es alentador observar que los dos modelos propuestos, reproducen satisfactoriamente
la escala de longitud de la turbulencia ., que se presenta en una atmdsfera real. Es
decir, cerca de la superficie /,,, se incrementa linealmente con la altura, hasta que ocurre
un cambio en la pendiente y adquire un valor aproximadamente constante.
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Con los resultados que se presentan en esta seccién, se demuestra que e] modelo «-¢
modificado en la ecuacién de disipacién, proporciona resultados que se acercan mucho
mas a los datos experimentales. Se ha demostrado que las constantes del modelo no son
universales, y que deben ser ajustadas para resolver problemas en donde se presenten
flujos con rotacién, como es el caso de la atmdsfera.

El modelo matemadtico que rige el comportamiento de la capa limite en condiciones
de flujo homogéneo, es simple en relacién al modelo tridimensional que se formuld en
el capitulo 2. Sin embargo, la incorporacién de los términos: temporal y de Coriolis
y la evaluacién de los esfuerzos de Reynolds (y su introduccién en las ecuaciones de
£ y €}, no deja de complicar la solucidn numérica. A pesar de esta complicacién, y
de acuerdo a los resultados que se han presentado, todo parece indicar que el modelo
computacional desarrollado en este trabajo, se comporta de manera satisfactoria.

Hasta este momento se han comparado los resultados de los modelos seR y ceR,
con datos experimentales correspondientes a una atmdsfera neutra. La energia cinética
turbulenta no se ha verificada adecuadamente, ya que los datos "experimentales” que
aparecen en las figuras 6.15, 6.18 y 6.22, se obtuvieron a partir de una longitud de
mezcla "experimental”, que reporta DyE y a partir del valor de la constante ¢,, ver
ecs. (6.39) y (6.40). Adicionalmente, los esfuerzos de Reynolds Efu_g, que se calculan a
partir de un modelo algebraico, tampoco se han comparado con datos experimentales,
ya que en las mediciones sobre la ciudad de Leipzig, no se reportan los valores de las
varianzas y covarianzas de las fluctuaciones de velocidad.

Con el propésito de establecer la capacidad que tienen los los modelos seR y ceR de
evaluar correctamente los esfuerzos normales turbulentos u;?, y las correlaciones u'@’ y
v'd, en la siguiente seccién se comparan los resultados de los modelos propuestos, con
las mediciones llevadas a cabo tanto en una atmdsfera neutra, como en una atmosfera
estable.

6.3.5 Simulacién de la capa limite atmosférica en condiciones
neutras y estables, utilizando el modelo x-¢ modificado

En esta seccidn, se presenta la simulacién de la capa limite atmosférica en condiciones
neutras y estables. El modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds (ver capitulo 3), es
utilizado para calcular los esfuerzos normales y los flujos turbulentos de calor que se
presentan en una atmdsfera horizontalmente homogeénea.

En la condicién de atmdsfera neutra, los resultados de las versiones ”sin esfuerzos de
Reynolds” (seR) y "con esfuerzos de Reynolds” (ceR) se comparan con las mediciones
que presentan Brost et al. (Brost et al., 1982) y Grant (Grant, 1986). En el caso
estable, los resultados de los modelos propuestos se comparan con los datos experimen-
tales que reportan Caughey et al. (Caughey et al., 1979) y Nieuwstadt (Nieuwstadt,
1984). En ambos casos (atmésfera neutra y estable), los resultados de los modelos seR
y ceR, también se comparan con los resultados numéricos de Andrén (Andrén, 1990),
quien utilizé un modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds similar al propuesto en
este trabajo. Andrén, sin embargo, no resuelve la ecuacién de transporte de ¢, por lo
que la escala de longitud de los grandes remolinos turbulentos, la define (al igual que
Mellor y Yamada, de aqui en adelante MyY (Mellor and Yamada, 1982)), como una
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longitud que se determina a partir de relaciones empiricas. Andrén (Andrén, 1990) y
MyY (Mellor and Yamada, 1982) cierran las ecuaciones de los esfuerzos de Reynolds,
utilizando la siguiente expresién para la disipacién de energia:
2k
€= (6.46)
donde A es la escala de longitud de la turbulencia.

Los resultados de los modelos seR y ceR pueden compararse directamente con la
solucién numérica de Andrén, ya que su modelo (al igual que el propuesto en este
trabajo), no incluye la humedad del aire ni la transferencia de calor por radiacién.

Con el propdsito de ubicar (en el marco de referencia de los modelos que apare-
cen en la literatura), el modelo de turbulencia que aqui se presenta, es conveniente
mencionar que MyY clasificaron el modelo de turbulencia de segundo orden, que ellos
desarrollaron, de acuerdo al mimero de ecuaciones de transporte que se resuelven. En
su modelo de nivel 4, MyY resuelven las ecuaciones de transporte para las varianzas y
covarianzas; ﬂ_ ©!0' y 8%, Como ya se ha mencionado, MyY no resuelven la ecuacién
de transporte para la disipacién de energia turbulenta ¢. En el modelo de nivel 3,
MyY resuelven la ecuacién de tra.nsporte de la energia cinética turbulenta (utilizando
la variable ¢ —-2&) y la ecuacién de fransporte de la varianza de las fluctuaciones de
temperatura 872, las correlaciones ufu’, ui y u/@', las obtienen a partir de expresiones al-
gebraicas. En el modelo de nivel 2.5, MyY suponen (al igual que en este trabajo), que
en la ecuacién de transporte de Wi, existe equilibrio entre la produccidn y disipacién
de las fluctuaciones de temperatura, por lo que la derivada material y los téminos di-
fusivos pueden desprecia.rse En el nivel 2.5, MyY proponen resolver la ecuacién de
transporte de la energla. turbulenta (g=2x) y utilizar expresiones algebraicas para las
correlaciones: u{uj}, u! uld' y 0. En el modelo de nivel 2, MyY suponen que también
existe equilibrio en la. produccmn y disipacién de la energia turbulenta, por lo que las
correlaciones turbulentas, inicamente se obtienen a partir de expresiones algebraicas.
Un modelo de nivel 2, fue el que utilizaron Gibson y Launder (Gibson and Laun-
der, 1978) para estudiar la influencia de una superficie sélida sobre las correlaciones
de presidn-deformacion y las correlaciones de presidn-gradiente de temperatura (ver
capitulo 3). De acuerdo a la clasificacién anterior, puede decirse que el modelo pro-
puesto en este trabajo se ubica en el nivel 2.5, ya que resuelve la ecuacién de transporte
de « y se utilizan expresiones algebraicas para calcular las correlaciones ufu}, ufd’ y om,
Sin embargo, dado que en el modelo que aqui se propone, se resuelve adlc1onalmente
la ecuacién de transporte de la disipacién ¢, éste podria quedar ubicado en el nivel
3. MyY mencionan que con los modelos de segundo orden (y sus versiones simpliﬁ-
cadas), se predlcen adecuadamente los campos de velocidad y temperatura media, sin
embargo las varianzas y covarianzas: uju; , ul@’ y 0% se obtienen con una aproximacién
razonable.

En los dos casos que se analizan (atmdsfera neutra y estable), la regién de estudio
tiene 1,500 m en la direccién vertical. La malla numérica utilizada es mas fina en
la regién cercana a la superficie, y esta representada por 250 volimenes de control.

Los primeros 100 volimenes, se localizan entre la superficie y los primeros 300 m de
altura. El intervalo entre 300 m y 500 m de altura, estd representado por 50 celdas,
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Figura 6.24: Variacién de las velocidades longitudinales T con res-
pecto 2 la altura, para una atmésfera neutra (izquierda) y para una
atmasfera estable (derecha) (g,=-23.6 W/m?). Modelo «-¢ modificado
en la ecuacién de disipacién. La linea continna representa los resultados
con la version seR, la linea discontinua representa los resultados con la

version ceR. Cp=0.0025, C,=0.24, ¢,=0.067 y C).=1.42.

los 100 nodos restantes cubren el intervalo entre 500 y 1500 m de altura. En el caso
neutro (temperatura potencial # uniforme), la solucién se obtiene desde que el fluido
se encuentra en reposo {condiciones iniciales =0 s), hasta =15 x 10° s = 4,166 h,
éste intervalo de tiempo es suficiente para lograr la condicién de estado estacionario.
La simulacién se llevd a cabo a partir de utilizar 1,500,000 iteraciones, con un incre-
mento de tiempo constante At=10 s. En ambos casos se considera lo siguiente: (a)
el viento geostrofico se orienta en la direccion del eje x, y tiene magnitud u,=10 m/s,
(b) el pardmetro de rugosidad tiene el valor y,=0.05 m y (c) la latitud de la regién es
¢=55.5° N. La solucién del caso estable, se generé a partir del estado estacionario del
caso neutro. Es decir, después de que se mantuvo la temperatura potencial uniforme
durante el tiempo ¢=15 x 10° s, la condicién de frontera en la superficie terrestre, se
cambié, de tal manera que se presenta un flujo de calor g,=cte, desde el fluido hacia
la frontera sélida. En las simulaciones numéricas (relacionadas con atmésfera estable)
que reportan Brost y Wyngaard (Brost and Wyngaard, 1978) y Andrén (Andrén,
1990), se utiliza la siguiente condicion de frontera en la superficie:

ot
donde 8, es la temperatura de la superficie. Brost y Wyngaard argumentan que al uti-
lizar la condicién de frontera representada por la ec. (6.47), la capa limite se aproxima

al estado estacionario después de algunas horas (2 a 8 h) de iniciar el enfriamiento.
Andrén disminuyé la temperatura de la superficie 8,, con la siguiente razén de cam-

(6.47)
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Figura 6.25: Variacién de las velocidades transversales @ con respecto
a la altura, para una atmdsfera neutra y para una atmdsfera estable
(g:=-23.6 W/m?). Modelo x-¢ modificado en la ecuacién de disipacion.
Definicién de las curvas como en la figura 6.24.

bio: 1 K h~!. Brost y Wyngaard realizaron simulaciones tomando en cuenta diversas
razones de cambio de 8, con respecto al tiempo (0.2, 0.5 1, 2 y 4 K h™?),

La simulacién del caso estable se llevé a cabo durante ¢=36,000 s = 10 h, y se
utilizaron 3,600 iteraciones con incrementos de tiempo uniformes, A¢= 10 s.

Es conveniente mencionar que en la solucién numeérica del caso estable, se utilizé la
condicién de frontera g,=cte, ya que Brost y Wyngaard (Brost and Wyngaard, 1978)
indican, que después de algunas horas de que se inicia el enfriamiento de la superficie,
el flujo de calor ¢, es aproximadamente constante. Si la temperatura 8, tiene una razén
de enfriamiento correspondiente a 1 K h™!, Brost y Wyngaard encontraron que el flujo
de calor cinematico por unidad de superficie se aproxima al valor constante ¢,=-0.02 K
m/s (el flujo de calor se obtiene a partir de la relacién g,= g,pc,=-23.6 W/m?). Datos
reportados por Caughey et al. (Caughey et al., 1979), indican que en los experimentos
de Minnesota de 1973, el dia 10 de septiembre (corrida 2C2 del articulo de Caughey
et al.), se midié un valor promedio del flujo de calor cinematico, igual a: ¢,=-0.0217 K
m/s.

Con el propédsito de comparar los resultados de los modelos seR y ceR con los
calculos de Brost y Wyngaard (Brost and Wyngaard, 1978) y Andrén (Andrén,
1990), y con los datos experimentales de Caughey et al. (Caughey et al., 1979), se
escogié el valor constante del flujo de calor en la superficie g,=-23.6 W/m? (equivalente
a g,=-0.02 K m/s).

El autor desea anticipar que con la condicidn de frontera utilizada en los modelos seR.
y ceR, es decir, g,=cte, se espera tener menor pérdida de energia que la que obtuvieron
Andrén, y Brost y Wyngaard, ya que la condicién de flujo de calor constante, g,=-23.6
W/m?, la obtuvieron después de algunas horas de haber iniciado el enfriamiento con
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Figura 6.26: Variacion del dngulo ¢ formado por las velocidades horizon-
tales, @ y . Atmdsfera neutra y atmoésfera estable (g,=-23.6 W/m?).
Modelo x-¢ modificado en la ecuacién de disipacién, Definicién de las
curvas como en la figura 6.24.

larazén 1 K h~1. La pérdida de calor evaluada con la condicisn de frontera g,=cte, es
menor, ya que en los instantes inmediatos al inicio del enfriamiento, el flujo de calor
adquiere un valor grande, debido a que el gradiente de la temperatura entre €l fiuido
y la superficie también es grande: (86/8y), = oo. Debido a esta gran pérdida de
energia, el término de produccién de turbulencia por flotacién (ver ecs. (6.27 y 6.28)),
comienza a actuar como un sumidero de energia turbulenta, de tal manera que el flujo
ge vuelve menos turbulento. Si se tiene menor intensidad de turbulencia, se tiene mayor
estabilidad, lo cual limita la transferencia de calor. Después de cierto tiempo (en que
los términos de produccion de & por cortante y por flotacién actian como sumideros
de energia), el flujo de calor tiende a disminuir de magnitud hasta alcanzar el valor
constante que reportan Brost y Wyngaard. Por otro lado, se espera que los resultados
de los modelos seR y ceR, puedan reproducir adecuadamente los datos del experimento
2C2 que reportan Caughey et al. (Caughey et al., 1979), ya que el flujo de calor en la
superficie que reportan, es un valor promedio.

En los casos que se analizan en esta seccidn, el aire tiene las siguientes propiedades:
(2) densidad p=1.177 kg/m3, (b) viscosidad dindmica u=1.983 x 10~® kg/m-s, (c) calor
especifico c;=1.005 x 10° J/kg K, (d) conductividad térmica kr=0.02624 W/m K y (e)
niimero de Prandtl Pr=0.708.

Al utilizar el modelo "sin esfuerzos de Reynclds” (seR), en la simulacién de la

atmésfera neutra (entre =0 s y t=15 x 10° s) y posteriormente estable (entre t=15
x 10°% s y t=15,036,000 s), la solucién se obtiene después de 134 h de CPU, de una

computadora IMPACT, de Silicon Graphics (procesador R-10,000 con 175 MHZ de
velocidad). El modelo ”con esfuerzos de Reynolds” (ceR)}, obtizne la solucién de ambos
casos después de 212 h de CPU, de la misma computadora IMPACT.

116



1490 r 1400
1200 - 1200 -
Wme=15000000.0 s. time=15036000.0 .
1008 | 1000 +
~ B800 I — 80e |
E E
S, 600 | S 600 |
4@p 400 |
g L ‘; ] g 3 1 J
0.9 2.5 1.8 1.5 2.9 2.0 2.5 1.8 1.5 2.0
x{m¥s3 x({m¥s3

Figura 6.27: Variacién de la energfa cinética turbulenta x con respecto
a la altura, para una atmdsfera neutra y para una atmésfera estable
(g:=-23.6 W/m?). Modelo x-¢ modificado en la ecuacién de disipacién.
Definicién de las curvas como en la figura 6.24.

En las figuras 6.24 a 6.28, se presentan los resultados de los modelos seR y ceR,
para los casos neutro y estable. En estas figuras, se muestra la variacién con respecto a
la altura de: (a) la velocidad longitudinal %, figura 6.24, (b) la velocidad transversal 1,
figura 6.25, (c) el 4ngulo que forman las velocidades horizontales 8, figura 6.26, (d) la
energia cinética turbulenta «, figura 6.27 y (e} la viscosidad turbulenta 4, figura 6.28.
En las figuras antes mencionadas, no se presentan datos experimentales ni soluciones
numeéricas de otros autores (con la discusién que se present$ en las dos secciones ante-
riores se considera que los modelos seR y ceR, predicen satisfactoriamente las variable
medias y turbulentas que aparecen en estas figuras). En las figuras 6.24 a 6.28, es
posible observar los cambios que se presentan en el flujo al pasar de una condicién
neutra a una estable.

En la seccién anterior, se mencioné que la viscosidad turbulenta v; que se obtiene
con los modelos seR y ceR, es alta en comparacién con los datos experimentales y
con la simulacién numeérica de otros autores (ver figura 6.22). Al concluir la seccién
anterior, también se mencioné que en este apartado, se verificarian los resultados de &
y los resultados de las varianzas y covarianzas que se obtienen con el modelo algebraico
de esfuerzos de Reynolds, que se propone en esta tesis.

Al comparar los esfuerzos de Reynolds que se obtienen con los modelos seR y ceR,
con la solucién numérica de Andrén (Andrén, 1990} y con los datos experimentales
de Brost et al. (Brost et al., 1982), Grant (Grant, 1986), Caughey et al. (Caughey
et al., 1979) y Nieuwstadt (Nieuwstadt,1984), se comprobsd que los modelos propuestos

(cuando utilizan las constantes que se presentaron en la seccién anterior), proporcionan
valores grandes de la energia cinética turbulenta, esto trae cormno consecuencia que la
varianza de las fluctuaciones de velocidad, también sea de gran magnitud.
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Figura 6.28: Variacion de la viscosidad turbulenta v con respecto a la al-
tura, para una atmdsfera neutra y para una atmoésfera estable (g,=-23.6
W/m?). Modelo x-e modificado en la ecuacién de disipacién. Definicién
de las curvas como en la figura 6.24.

En las secciones anteriores se utiliz6 la constante ¢,=0.0256, este valor también fue
usado por Detering y Etling (Detering and Etling, 1985), para predecir la capa limite
de la atmdsfera en condiciones neutras. La constante c,, es de mucha importancia ya
que establece la condicién de frontera de la energia cinética turbulenta, ver ec. (6.37).
Andrén (Andrén, 1990), menciona que mediciones realizadas en la capa superficial de
la atmésfera, indican que ¢, se encuentra en el rango 0.032-0.067 (en la nomenclatura
de Andrén —u'w'/q* se encuentra en el rango 0.09-0.13). Con el propdsito de disminuir
la intensidad de turbulencia en la capa superficial, se decidié modificar el valor de la
constante ¢, y adoptar el valor que es utilizado por Andrén, es decir: ¢,=0.067. De
acuerdo a la relacién entre constantes ec. (6.32), si la constante c,, se modifica, es
necesario alterar el valor de al menos una de las constantes restantes.

En la definicién de la nueva constante, se tomé la decisién de conservar las cons-
tantes "originales” del modelo estandard (con excepcion de ¢, y C).). Es decir, en los
modelos seR y ceR, las constantes son ahora las siguientes: Cp,=1.9, 0,=0.74, 0,=1.29
y ¢,=0.067. Al sustituir las constantes anteriores en la ec. (6.32), se obtiene el nuevo

‘valor de la constante del término de produccién de disipacién, C;,=1.42. Con este
valor de Cj, (el cual es mayor que el valor "original” del modelo estindard C.=1.13),
se espera que exista mayor produccién de disipacién, lo que permitird tener menor
intensidad turbulenta. Es conveniente mencionar que al modificar la constante c,, se
modifica también el valor de la constante ¢,, es decir:

¢, = ¢if* = 0.067'/* = 0.508 (6.48)

por lo que entonces el valor de la constante Cj, que aparece en la definicién de la escala
de longitud de los grandes remolinos, ver ec. (6.43), es ahora; C3,=c3=0.508%=0.131.
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En las figuras 6.24 a 6.28, se observa que los modelos seR y ceR, proporcionan
resultados muy semejantes entre si. En estas figuras, se observan los efectos acoplados
de la aceleraciéon de Coriolis y de los esfuerzos cortantes turbulentos. En relacidén al
caso neutro, los resultados indican que la maxima velocidad longitudinal pm.»=10.75
m/s, se localiza a una altura de 331 m (ver figura 6.24). En el caso estable, la mdxina
velocidad ©me,=10.79 m/s, se localiza 2 294 m de la superficie. De acuerdo a los
resultados anteriores, puede decirse que el caso estable presenta menor intensidad de
turbulencia, ya que el flujo tiene mayor velocidad (inayor efecto de Coriolis) y el maximo
de la velocidad se localiza a menor altura (la influencia de la superficie desaparece a
menor altura, indicando menor viscosidad turbulenta). En la figura 6.25, se observa con
mas claridad que el efecto de la aceleracién de Coriolis es mayor en la condicidn estable.
En el caso neutro, la maxima velocidad transversal es %W,,,.=-3.16 m/s, y se localiza a
100 m de altura. La velocidad transversal maxima del caso estable, se localiza también
a 100 m de la superficie, pero tiene una magnitud de Wyoz=-3.3 m/s. En la figura se
observa, que en la condicidn estable, la velocidad & desaparece por debajo de los 400 m,
sin embargo en €l caso neutro, la velocidad transversal es nula aproximadamente a los
400 m de altura. Este comportamiento se debe también & que el nivel de la viscosidad
turbulenta, es mayor en el caso neutro, por lo que la superficie influye a mayor altura.
En la figura 6.26, se observa que el dngulo de giro en la capa superficial, es mayor
en el caso estable (§=34°). El angulo que se obtiene con la condicién de atmésfera
neutra es: #=32.6°. La velocidad de friccion para los casos neutro y estable es u,=0.39
m/s y u,=0.38 m/s respectivamente. Andrén (Andrén, 1990), obtuvo para el caso
neutro, un angulo de giro en la capa superficial, §=17.3° y una velocidad de friccién de
u,=0.4 m/s. No deja de sorprender al autor el valor tan pequefio del 4ngulo de giro que
reporta Andrén, sobre todo si se toma en cuenta que la velocidad de friccién es muy
similar a la que se obtiene con los modelos seR y ceR. ® En los datos experimentales
tomados sobre el Oceano Pacifico, que reporta Brost et al. (Brost et al., 1982), se
indica que durante €l dia 13 de junio de 1976, en condiciones cercanas a una atmdésfera
neutra, se midié una velocidad de friccién u,=0.39 m/s. Para el caso estable, Andrén
reporta que #=46.1° y u,=0.247 m/s. Simulaciones numéricas llevadas a cabo por
Brost y Wyngaard (Brost and Wyngaard, 1978), indican que si la razén de cambio de
la temperatura superficial es 1 K h~!, entonces: #=38°, y u,=0.18 m/s. Esto confirma
lo que en pérrafos anteriores se sefiald, en el sentido de que al utilizar la condicidn de
frontera g,=cte, se obtendria una menor pérdida de energia y en consecuencia un flujo
menos estratificado. Caughey et al. (Caughey et al., 1979) reportan que en la corrida
experimental 2C2 (g,=-0.0217 K m/s), la velocidad de friccion y el angulo méximo
que se alcanzd entre la direccién del viento geostréfico y la direccion del aire a 4 m de
altura fueron: u,=0.31 m/s y 6=35° respectivamente. Estos datos coinciden con los
resultados obtenidos por los modelos seR y ceR.

Al observar las figuras 6.27 y 6.28, se confirma lo que se menciond en pérrafos
anteriores, en relacién a que en una atmésfera neutra, se tiene mayor intensidad de
turbulencia. Los resultados indican que en el caso neutro, la energia turbulenta «,

¢En las secciones anteriores, se mostrd que en una atmdsfera neutra, el dngulo @ {cerca de la
superficie} que se obtiene con los modelos seR. y ceR, coincide satisfactoriamente con los datos medidos

gobre la ciudad de Leipzig y con los resultados numéricos de DyE.
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Figura 6.29: Variacién de la temperatura potencial 8 con respecto
a la altura. Atmésfera estable (¢,=-23.6 W/m?). Modelo «-¢ modi-
ficado en la ecuacidn de disipacién. Definicién de las curvas como

en la figura 6.24.

en la frontera inferior del dominio es: x=0.8 m?/s?. El valor méximo de la energia
turbulenta en la capa superficial es: Kn..=1.04 m?/s?. Los valores correspondientes a
la condicién estable, son los siguientes: en la frontera, x=0.78 m?2/s?, el valor mdximo
5! Kmqz;=1.01 m?/s%. En la parte superior de la capa limite, se observa que en el caso
estable, la energia turbulenta «, desaparece aproximadamente a los 480 m de altura,
mientras que en la condicién estable, x es nula alrededor de los 300 m. En la figura
6.28, se observa que la viscosidad turbulenta 4, es menor para el caso estable. En
condiciones neutras, el valor méximo de 1,,,,=4.93 m?/s se presenta a los 48 m de
altura (en esta figura se observa que en el caso neutro, los modelos seR y ceR predicen
resultados diferentes, la menor viscosidad v, corresponde al caso ceR). En condiciones
estables, v,___=4.49 m?/s, y se presenta a 42 m de la superficie. En el caso neutro, v,
desaparece alrededor de los 400 m de altura, en la condicion estable, »; es nula a los
280 m de la superficie.

En la figura 6.29, se presenta la variacién de la temperatura potencial 8 en el interior
de la capa limite. Se puede observar que los modelos seR y ceR, predicen resultados
diferentes alrededor de los 330 m de altura. En esta posicidn, el modelo seR, indica que
existe un cambio brusco de la temperatura, (2 323.9 m de altura, la temperatura es:
#=298.5°, a 327.9 m de altura la temperatura es: §#=299.5°). Este comportamiento no
se presenta con el modelo ceR, el cual predice una transicién "suave” de la temperatura
del viento geostréfico (6=:300 K), a la temperatura en el interior de la capa limite. El
perfil de la temperatura potencial 8, que se presenta en la figura 6.29, es muy similar
(sobre todo el que se obtiene con el modelo ceR) al perfil tipico que se presenta en
una atmdsfera estable (Caughey et al., 1979), (Nieuwstadt, 1984). Los resultados

de la temperatura potencial indican, que después de 10 h de iniciarse el enfriamiento,
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la temperatura de la superficie es: 8,=296.8 K, es decir el cambio en la temperatura
superficial fue de: A§=300-296.8=3.2 K.

En la figura 6.30, se presentan las varianzas de las fluctuaciones de velocidad para el
caso de una atmosfera neutra. En la figura, se comparan los resultados de los modelos
seR y ceR con los datos experimentales que reportan Brost et al. (Brost et al., 1982)
y Grant (Grant, 1986), y con la solucién numérica de Andrén (Andrén, 1990). Es
conveniente mencionar, que en los experimentos, la condicién de atmosfera neutra
estuvo limitada por una capa de inversién, cuya altura se define por el pardmetro
u,/foyi, €l cual es proporcional a la altura de la capa limite planetaria (PBLD) en
condiciones neutras, dividida por la altura de la capa de inversién y;. En la literatura
se menciona con frecuencia que si la atmdsfera se encuentra en condiciones neutras, la
altura de la capa limite planetaria (PBLD), se determina a partir de la relacién:

Cnttr

PBLD =
fe

(6.49)

donde C,, puede variar en el rango 0.3-0.5.

En los articulos de Brost et al. y Grant, se grafica la variacién de los esfuerzos nor-
males en el sistema de coordenadas denominado: PBL ("Planetary Boundary Layer”),
en donde €l eje de las ordenadas, es la distancia vertical normalizada con respecto a la
altura de la capa de inversién (y;). La forma en que se presentan los resultados de la
figura 6.30, es la misma que utilizd Andrén para comparar su solucién numeérica con
los datos que reportan Brost et al. y Grant. En el articulo de Andrén (al igual que en
la figura 6.30), el eje de las ordenadas es la distancia vertical normalizada con respecto
a la altura de la capa limite planetaria (PBLD). Para realizar la conversién de los
datos experimentales, Andrén utilizé el valor de C,=0.5 y probablemente la relacién
Uy / feyi=10.

En la figura 6.30 se observa que los modelos seR y ceR, proporcionan resultados
muy similares entre si, al grado que no es posible distinguir la diferencia. La distancia
vertical en los dos modelos propuestos, se normalizé con respecto a la altura de la capa
limite planetaria (PBLD), cuyo valor se obtuvo utilizando en la ec. (6.49), la constante
Ca=0.3. Es posible observar en la figura, que el modelo algebraico de esfuerzos de
Reynolds, permite determinar la anisotropia de la turbulencia en el interior de la capa
limite. Se observa que las fluctuaciones u't’ y w'w' son mayores a las fluctuaciones
de velocidad en la direccién vertical, este comportamiento se debe a que la superficie,
amortigua la intensidad de turbulencia en la direccién normal a la frontera sélida. En
la figura 6.30, se observa que en la direccién longitudinal y en la direccién transversal,
los modelos seR y ceR, proporcionan valores que son de mayor magnitud que los datos
experimentales y que los valores obtenidos por Andrén. Con respecto a los resultados
de Andrén, es conveniente comentar que si la intensidad de turbulencia que obtiene es
menor, deberia de obtener un dngulo de rotacién mayor al encontrado por los modelos
seR y ceR. Sin embargo, como se menciond anteriormente, el dngulo de rotacién que
calcula Andrén es menor, lo cual es inconsistente. En la figura 6.30, se observa que
en la parte superior de la capa limite (y/PBLD >0.2), las fluctuaciones horizontales
que se obtienen con los modelos seR y ceR, se ubican dentro de la dispersion de los

datos experimentales. En relacién a las fluctuaciones de velocidad en la direccion
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Figura 6.30: Variacion en el interior de la capa limite de los es-
fuerzos normales u'u/, v'v’ y w'w', normalizados con respecto a la.
resultante de la velocidad de friccion u,. Atmdsfera neufra, (x)

datos de Brost et al, (Brost et al., 1982), (o) datos de Grant
(Grant, 1986), (-.-) resultados numéricos de Andrén (Andrén,
1990). Definicién de las curvas como en la figura 6.24.
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Figura 6.31: Variacion en el interior de la capa limite de los esfuer-
zos normales u'u’ y v'v', normalizados con respecto a la resultante de
la velocidad de friccién u,. Atmdsfera estable (g,=-23.6 W/m?), (x)
datos de Nieuwstadt (Nieuwstadt, 1984), {0) datos de Caughey et al.
(Caughey et al., 1979), (-.-) resultados numéricos de Andrén (Andrén,
1990). Definicién de las curvas como en la figura 6.24.

vertical, puede observarse que tanto las predicciones de Andrén como los resultados de
los modelos seR y ceR, coinciden satisfactoriamente con las mediciones. Andrén, sin
embargo, cerca de la superficie, obtiene un valor pequeiio de la correlacién viv/,

En las figuras 6.31 y 6.32, se comparan los esfuerzos normales (u'u/, v'v') y las
correlaciones (v'8', u'f"), que se obtienen en este trabajo (para el caso estable), con
la solucién numérica de Andrén (Andrén, 1990) y con los datos experimentales pro-
porcionados por Caughey et al. (Caughey et al., 1979) y Nieuwstadt (Nieuwstadt,
1984).

En las figuras 6.31 y 6.32, la distancia vertical y, se ha normalizado con respecto

a la altura de la capa limite planetaria, la cual se obtiene a partir de la expresién
(Boughton and DeLaurentis, 1992):

u, (1 1 [e; )\
PBLD =+ (ﬁ + 577 / I | (6.50)

donde L, es la escala de Monin-Obukhov, definida por la ec. (3.49). En la figura 6.31,
se observa que la varianza horizontal u"u’ que se obtiene con los modelos seR y ceR, es
de mayor magnitud en relacion a los datos experimentales y a la solucién de Andrén.
Aunque los dos modelos propuestos predicen valores de w/u’ muy semejantes entre si, se

observa que el modelo ceR, proporciona valores mayores en la parte media de la capa
limite. El hecho de que los modelos propuestos en este trabajo, proporcionen en el caso

estable, valores superiores de la turbulencia, se debe basicamente a que en la solucion
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Figura 6.32: Variacion en el interior de la capa limite de las correla-
ciones v'0' y u'¢’, normalizadas con respecto al flujo de calor cinemético
(go=qs/pcp). Atmésfera estable (g,=-23.6 W/m?), (x) datos de Nieuw-
stadt (Nieuwstadt, 1984}, (o) datos de Caughey et al. (Caughey et al.,
1979), (-.-) resultados numéricos de Andrén (Andrén, 1990). Definicién

de las curvas como en la figura 6.24.

de Andrén y en los experimentos, la pérdida de energfa térmica en la superficie es
mayor, de tal manera que el nivel de turbulencia es menor. Si se observan las varianzas
verticales, puede notarse que los modelos seR y ceR, predicen resultados que coinciden
satisfactoriamente con los datos experimentales. La solucion de Andrén sin embargo,
estd por debajo de los valores experimentales en la mayor parte de la capa limite. Se
observa en la figura 6.31, que el modelo ceR (con respecto al modelo seR) proporciona
valores mayores de las varianzas verticales, en la parte media de la capa limite. Puede
observarse que algunos datos experimentales de la varianza vertical normalizada, son
mayores que 2, sin embargo en los modelos seR y ceR, las varianzas normalizadas
maximas no alcanzan este valor ya que se encuentran alrededor de 1.9, Caughey et al.
reportan, que en la corrida experimental 2C2 del experimento de Minnesota, se obtuvo
una varianza vertical normalizada v'v’/u2=1.96.

En la figura 6.32, se observa la capacidad que tiene el modelo algebraico de esfuerzos
de Reynolds, de redistribuir los flujos de calor debido a la turbulencia. En la figura,
es posible observar que las fluctuaciones de velocidad-temperatura, son mayores en la
direccion longitudinal, y que se amortiguan (debido a la presencia de la superficie) en
la direccién vertical. Puede observarse que los modelos seR y ceR proporcionan valores
de la correlacién v'@' (normalizada con respecto al flujo cinemdtico de calor g,), que

coinciden cercanamente con los datos que reporta Nieuwstadt, sobre todo en la parte
superior de la capa limite. El modelo ceR, poporciona (nuevamente) valores mayores
al modelos seR, sin embargo la forma del perfil es semejante en ambos modelos. La
solucidn de Andrén proporciona valores inferiores a los que se obtienen en este trabajo,
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lo que indica, que exite menor flujo de calor debido a la turbulencia. En relacién a
la correlacién u'#, se observa que en la parte superior de lz capa limite se obtienen
valores mayores que los datos que reporta Caughey et al., sin embargo, en la parte
inferior de la capa limite, existe una tendencia a adquirir el valor maximo que ocurre
en la superficie. Andrén no reporta los valores de la correlacién u/@,

Con los resultados que se han presentado en las secciones anteriores, en relacion a
la simulacién numérica de la capa limite atmosférica en condiciones neutras y estables,
puede decirse que el modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds que se propone en
-esta tesis, predice satisfactoriamente las caracteristicas medias y turbulentas de la
capa limite atmosférica.

Con los resultados que se han mostrado, todo parece indicar, que el modelo de-
sarrollado en este trabajo, predice apropiadamente los campos medios de: velocidad,
temperatura, energia cinética turbulenta y disipacién de energia turbulenta. Sin em-
bargo, tal y como lo anticipé Mellor y Yamada (Mellor and Yamada, 1982}, el modelo
proporciona resultados "razonables” de las varianzas y covarianzas de las velocidades
y de los flujos de calor.

6.4 Simulacién numérica de la dispersion de particulas
en un flujo turbulente

En esta seccién, el modelo Lagrangiano Estocastico Deterministico que se presenté
en el capitulo 4, es utilizado para calcular la trayectoria y la velocidad de particulas
que se desplazan en el interior de un flujo turbulento. Al conocer la posicién de cada
particula como funcién del tiempo, es posible determirar la concentracién de particulas
en el dominio Euleriano. La concentracién que se obtiene con el modelo LSD, se
compara, para dos casos distintos, con la solucién de la ecuacién de adveccion-difusion
de concentracién de especies. En el primer caso, las particulas son liberadas de manera
continua hacia un flujo turbulento uniforme. En el segundo caso, las particulas se
liberan de manera instantinea en el interior de un flujo turbulento, cuya velocidad
media en la direccién longitudinal varfa linealmente en la direccién vertical (flujo con
cortante). En la solucién de ambos casos, se supone lo siguiente: (a) las particulas
se comportan como elementos de fluido, (b) la cantidad de particulas que se libera
por unidad de tiempo y volumen, es tan pequefia, que las caracteristicas medias y
turbulentas del flujo no se alteran, (c) las particulas adquieren inmediatamente la
velocidad instantdnea del fluido, (d) no existe intercambio molecular (viscosidad y
difusién) entre las particulas y el fluido, (e) los efectos de trayectorias cruzadas y los
efectos de inercia se consideran despreciables (ver capitulo 4), (f) la turbulencia es
isétropa y estacionaria y (g) la fuente de material tiene geometria esférica.

Los resultados del modelo LSD correspondientes al primer caso, se comparan con
la teoria estadistica de dispersidn de particulas, desarrolliada por Taylor (Hinze, 1975).
La escala integral (Lagrangiana) de tiempo de la turbulencia, el coeficiente de difusién
turbulenta y la energia cinética turbulenta que se obtienen con el modelo, coinciden
satisfactoriamente con la teoria de Taylor.

Es conveniente mencionar que el propésito de esta seccion, es verificar unicamente
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el comportamiento del modelo LSD, por lo que los campos Eulerianos de velocidad
media U;, energia cinética turbulenta x y disipacién de energia ¢, no eon calculados por
el modelo ATFLOW, sino que se suponen conocidos 7. En el capitulo 4, se explicé
en detalle el algoritmo que utiliza el modelo LSD para determinar: la trayectoria
y la concentracion de particulas en un dominio definido en un marco de referencia
Euleriano. En el capitulo 4, se mencioné que las fluctuaciones de la velocidad v} del
flujo (las cuales motivan la dispersién de los elementos de fluido), se generan como
nimeros aleatorics con distribucién de probabilidad Gaussiana. Si la turbulencia es
isdtropa, la distribucidn de probabilidad tiene una desviacién estdndard definida por:

Urims = ( u_'z- )1/2 = ( gﬁ. )1/2 (651)

El tiempo de vida de los remolinos Lagrangianos que acompafian a la particula se
obtiene a partir de la ec. (4.34), es decir:

7L = 0.3% (6.52)

En el modelo LSD (ver capitulo 4), una nueva fluctuacion de velocidad u, se gene-
ra si cualquiera de los dos eventos siguientes ocurre primero: (a) la particula aban-
dona el remolino turbulento, 6 (b} se consume el tiempo de vida del remolino. Sin
embargo, si las particulas se comportan como elementos de fluido, ellas siguen exacta-
mente la trayectoria de los remolinos Lagrangianos, por lo que los efectos de trayecto-
rias cruzadas y los efectos de inercia no existen. De acuerdo a lo anterior, una nueva
fluctuacién de velocidad se genera vinicamente cuando el tiempo de vida del remolino
turbulento se consume. El modelo LSD, permite determinar la velocidad y la posicién
de particulas "mas pesadas” que el aire, a partir de resolver sus ecuaciones Lagrangianas
de cantidad de movimiento ver ecs. (4.7, 4.8 y 4.9). En este caso, los términos de fuerza
de arrastre y de gravedad se incluyen en las ecuaciones. Si las particulas se comportan
como elementos de fluido, su posicidn se determina a partir de la siguientes expresicnes
simplificadas, ver ecs. (4.21, 4.22 y 4.23), (Lange, 1973), (Boughton and DeLaurentis,
1992), (Williams and Yamada, 1990), (Lincoln et al., 1991), (Lyons et al., 1993):

zp(t + At) = zp(t) + upAt (6.53)
yp(t + At) = yp(2) + v, At (6.54)
2(t + At) = 2p(2) + wpAt (6.55)

El algoritmo 2 partir del cual se calcula la trayectoria de varios miles de particulas,
se explicd en el capitulo 4. Si las particulas se comportan como elementos de fluido, el

"En las secciones anteriores se ha mostrado que el modelo ATFLOW, proporciona resultados
satisfactorios de las caracteristicas medias y turbulentas del flujo. En los resultados que se presentan
en esta seccidn, el médulo de dispersion de particulas, estd desacoplado del médulo que resuelve las

ecuaciones de transporte del aire atmosférico.

126



procedimiento de célcule es similar y se explica en la referencia (Avila and Cervantes,
1997Db).

Los resultados del modelo LSD, se comparan con la solucién de la siguiente ecuacién
diferencial de adveccién-difusion, de conservacién de especies (Pasquill, 1974):

Ox  Ox  .Ox _0x_ 0 ( Ox\ 98 Qx)i ax
ot %oz oy TV, T bs (D’°am t 55 \Pvgy ) T 5; \ D) (6:56)

donde Y, es el mimero de particulas por unidad de volumen.

6.4.1 Dispersion de particulas que se liberan de manera con-
tinua, en un flujo turbulento uniforme

En este primer caso, se analiza la dispersidén de particulas de fluido que se introducen
en un flujo turbulento uniforme. En la simulacion numeérica, la liberacion continua
de particulas, se discretiza mediante la generacion sucesiva de nubes de particulas de
forma esféricas ("puffs”), que aparecen en el flujo de manera instantdnea. Como se
explicé en el capitulo 4, la geometria esférica de la nube, se logra a partir de generar
la posicién inicial de cada particula, mediante niimeros aleatorios con distribucién de
probabilidad Gaussiana y desviacién estandard o,. En la simulacién, la sucesion de
nubes esféricas, se libera en un dominio tridimensional de dimensiones 56 km x 56 km x
56 km, el cual se discretiza por una malla numérica uniforme definida por 27 volimenes
de control. Las particulas son transportadas por un flujo uniforme, que tiene velocidad
media diferente de cero inicamente en la direccién longitudinal z, y cuya turbulencia
es isétropa, homogénea y estacionaria. Como se mencioné anteriormente; en esta
seccién se supone que se conocen de antemano, la velocidad media y las caracteristicas
turbulentas del flujo. Para llevar a cabo la simulacién y poder comparar la solucién
Lagrangiana del modelo LSD, con la solucién Euleriana de la ecuacién de adveccién-
difusién, ec. (6.56), se fijaron los siguientes valores de las caracteristicas del flujo: (a)
=2 m/s, (b) v=w=0, (c) k=15 m?/s?, y (d) D;=Dy=D,=D=1,000 m?/s.

En la simulacidn, se supone que el coeficiente de difusion turbulenta de masa,
es igual al coeficiente de difusién turbulenta de cantidad de movimiento (mimero de
Schmidt unitario, Sc=r/D=1) (Pasquill, 1974), por lo que utilizando la ecuacion (6.7),
ge tiene: 2

V=D =c,— (6.57)

€
A partir de la ecuacién (6.57), es posible evaluar la disipacién de energia turbulenta
e. Sin embargo, la constante ¢, (para flujo turbulento uniforme) no se conoce. Para
determinar la constante c,, se recurre a la expresién de la escala integral (Lagrangiana)
de tiempo, que presenta Hinze (Hinze, 1975):
2u? 4 &

h=6%v=30 (6.58)

donde C = 8.5. La ec. (6.58), es valida para tiempos de difusidn grandes, en donde la
estructura turbulenta de pequefia escala, se determina uinicamente por la disipacion de



energia turbulenta ¢ (subrango inercial). La constante C, de la ec. (6.58), se obtiene
a partir de mediciones en turbulencia isétropa Hinze (Hinze, 1975). Al combinar las
ecuaciones (6.57) y (6.58), se obtiene la siguiente expresién de la constante c,:

_ _01%6D
BTy K

51 se toma en cuenta la teoria estadistica de la dispersién de particulas, desarrollada
por Taylor (Hinze, 1975), Ty, para tiempos de difusidn grandes, puede expresarse como:

(6.59)

Ty, = /0 " Ry(r)dr = v:e) D (6.60)

2 t ulZ ulz

donde: Y?, es la varianza de los desplazamientos de las particulas, debido a las fluctua-
ciones de velocidad, y RL(T), es el coeficiente de auto-correlacién Lagrangiana, definido
por (ver ecs. (4.1 y 4.2)):

u(Du' (t+7
Ry () = T ) (6.61)
Si se sustituye la ec, (6.60) en la ec. (6.59), se obtiene el valor de ¢,=0.104.

Es conveniente mencionar que 7z, definido por la ec. (6.52), se identifica como el
valor de 7 para el cual Ry (7) & 0, si 7 > 77. A partir de la ecuacién (6.61), y dado que
una nueva fluctuacién de velocidad, se genera cuando el tiempo de vida del remolino se
termina, se concluye que la forma del correlograma Lagrangiano, que utiliza el modelo

LSD, es el siguiente (Pasquill, 1974):

Rr(r)=1 cuando <7, y Ri(r)=0 cuando 727 (6.62)

Los resultados del modelo LSD se comparan primero con la teoria de Taylor, la cual
establece que para tiempos de difusién pequefios ¢ < T}, la infensidad de turbulencia
se calcula a partir de (Hinze, 1975):

i 220

ti
mientras que para tiempos de difusién grandes, el coeficiente de dispersién turbulenta
D y la escala integral Lagrangiana se calculan a partir de la ecuacidn (6.60), es decir:

(6.63)

_ Y
D= (6.64)

’ ()
T, = e (6.65)

Si se conoce la trayectoria de cada particula, es posible calcular la varianza de los
desplazamientos Y2 como funcién del tiempo (dado que el flujo es tridimensional y la
turbulencia es isétropa, ademas de evaluar la dispersion de la nube de particulas en la
direccién vertical y, es posible determinar, la varianza Z2 en la direccién transversal z).
La varianza Y2 (y Z?%), se determina a partir de un procedimiento estadistico el cual
toma en cuenta que las particulas se liberan mediante una sucesién de nubes esféricas.
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El procedimiento estadistico consta de dos etapas: en la primer etapa, se caleuls ln
varianza y? de las particulas (que conforman cada nube), cuando se desplazan con
intervalos discretos de tiempo At. Es conveniente recordar que en cada intervalo Al,
la trayectoria de cada particula se calcula desde el tiempo t=0 hasta el tiempo i= Al,
ver capitulo 4. Una vez que todas las particulas han viajado durante el tiempo At,
se almacena su posicién para realizar el promedio estadistico. Este procedimiento se
lleva a cabo para todos los incrementos de tiempo At, que en conjunto representan el
tiempo total de simulacién, es decir:

i=ntstep
tgog = z: ZAt (6.66)
=1
donde: ¢ es el iésimo intervalo de tiempo y ntstep es el ndmero total de intervalos
de tiempo. En la segunda etapa, se realiza el promedio estadistico de grupo de las
varianzas y2. El promedio de grupo, se toma en cada tésimo intervalo de tiempo.
La expresién para determinar la varianza y?, de las particulas que se encuentran en
el interior de cada nube (primera etapa), es la siguiente:

Vi = Z((yk i = (Uk)a)’ (6.67)
Tip k=1
donde: y?,;, es la varianza de las particulas localizadas en la jésima nube, al final del
tésimo intervalo de tiempo (:At), n, es el mimero de particulas en el interior de la nube,
{y&);: es la posicién vertical de la késima particula que se ubica en la jésima nube, al
final del iésimo intervalo de tiempo (1At), v (y.), es la posicién vertical inicial y, de Ja
késima particula en el interior de la nube. Nétese que cada particulz dentro de la nube,
tiene una diferente posicién inicial (y:). (generadza a partir de nimeros aleatorios), sin
embargo, la posicidn inicial de la késima particula es la misma pare todas las nubes
esféricas. Una relacién semejante se utiliza para calcular la varianza 22, a Jo largo del
la direccién transversal.
En la segunda etapz, la varianza Y2, se encuentra a partir de llevar a cabo un
promedio de grupo, €l cual se expresa z partir de la sigulente relacidn:

(6.68)

. ] ntstep—+1 -
-ntstep—i—ll[ J; Y i1 ]
donde Y%, es 1z varianzz en €l sésimo intervelo de tiernpo (A1), el valor de utstep,
corresponde &l nimero iofal de nubes gue se Liberan, ﬂt,sw-p-i-'rl represents ¢l mimero
de nubes gue bex viejado (er €l tiempo) basie €l final del 1ésimo Jvervelo de tiempo
(i) y _'- izio1 €6 12 varianze de e jBS.\m:i nube gue vmgo (e el tiempo) ) hasta €l
final del sésimo imtervalo de tiempo (1) después de {5 + 1 — 1 intervalos de tiempo.
Un procedimienic semejanie se levo 2 cabo pare calcular le varianze Z2. Puede no-
tarse gue = pariir de utlizar la expresidp (6.68), Iz varianze Y7, en el intervalp de
tiempo i=ntsiep, s decir, Y yyger, o6 igual @ Iz varianza de Ja primere nube, e desir
;f—l nimiep- BSto implice gue le unica nube gue se 1ome €0 Cuenis e (=nisiep, &8 e
primere. €n ser liberada. Por oiro lade. le varianza promedio en el primer paso te
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Figura 6.33: Variacién de las caracteristicas turbulentas con res-
pecto al tiempo; (a) varianza de los desplazamientos laterales Y2
y Z2, (b) energfa cinética turbulenta x para tiempos de difusién
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tiempo i=1, Y?;, se calcula a partir de considerar que todas las nubes llegaron a este
punto en el tiempo. Una vez que la varianza se calcula como funcién del tiempo, es
posible determinar las caracteristicas turbulentas del flujo, ver ecs. (6.63-6.65).

En la figura 6.33, se comparan los resultados que se obtienen con el modelo LSD,
con la teoria de Taylor. La escala de tiempo de los remolinos turbulentos, que se obtiene
a partir de la ec. (6.52), es: 77,=192.3 5. (el valor de la disipacién, ¢, se obtiene de la
ec. ((6.57). Las varianzas Y? y Z? se grafican como funcién del tiempo en la figura
6.33a. Notese que si tienen el mismo valor, es debido a que la turbulencia es isétropa.
En la figura 6.33b se muestra la energia cinética turbulenta para tiempos de difusién
pequeiios; estos valores se obtuvieron a partir de la ecuacién (6.63) y considerando que
la turbulencia es isétropa, es decir £=3/2 u’. En la figura 6.33b, también se presenta
la energfa cinética turbulenta, que se obtiene al evaluar la dispersién transversal Z2 (),
es decir:

k= _—w?r —— (6.69)

Es alentador observar en la figura 6.33b, que el modelo LSD, a partir de calcular la
trayectoria de particulas discretas, recupera el valor de la energia cinética turbulenta
que se le proporciona como dato, es decir: k=15 m?/s?. En la figura 6.33c, se presenta
la variacién del coeficiente de difusividad turbulenta D, como funcién del tiempo. Se
observa, que el coeficiente D (calculado a partir de la ecuacidn (6.64)), incrementa con
el tiempo, primero linealmente y después tiende a un valor constante. Se observa, que
cuando el tiempo de difusién es grande; el modelo recupera adecuadamente el valor que
se le proporciona como dato, es decir: D=1,000 m?/s. En la figura 6.33d, se presenta la
escala Lagrangiana de tiempo Tz, calculada a partir de la ec. (6.65). Se observa que Ty,
tiene el mismo comportamiento que el coeficiente D, es decir, primero se incrementa de
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manera lineal y después tiende hacia un valor aproximadamente constante, Tp ~96.1
s, el cual corresponde aproximadamente al valor de la escala integral de tiempo de
la Teoria de Taylor (ver ec. (6.60)). Es decir, si: D=1,000 m?*/s y k=15 m?®/s?, la
ecuacion (6.60) establece que para turbulencia isétropa, la escala de tiempo es:

Tp=—=2—1""=-1005s (6.70)

Wang y Stock (Wang and Stock, 1992b) mencionan; que si en un proceso de
Monte Carlo, las fluctuaciones de velocidad se generan con intervalos de tiempo cons-
tantes Tf, = At, donde: T representa la escala integral Lagrangiana "real” de una
particula de fluido, entonces, la escala integral de tiempo que se obtiene con la sefial
proporcionada por las fluctuaciones de velocidad es T, /2. Lo anterior coincide con los
calculos numeéricos que se obtienen con el modelo LSD, ya que con el proceso de Monte
Carlo, T1,==96.1 s, mientras que la escala Lagrangiana de los remolinos turbulentos,
que se le proporciond al modelo como dato es: 7,=192.3 s. Wang y Stock mencionan
ademas que si el proceso de Monte Carlo recupera una escala de tiempo que es la mitad
de la escala "real”, entonces el valor de la difusividad D, también es un medio de la
difusividad real. En los resultados que se muestran en la figura 6.33, se observa que
el modelo LSD, reproduce los resultados de la Teoria de Taylor, a partir de definir
una escala de tiempo de los remolinos turbulentos ec. (6.52). Esta escala de tiempo,
se obtiene como funcién de las caracteristicas turbulentas del flujo (x, ¢ y D), las
cuales estan relacionadas con el coeficiente de auto-correlacién Ry, y la escala integral
de tiempo T}, ver las ecs. (6.57-6.61). De acuerdo a lo anterior, se concluye que si la
escala de tiempo definida por la ec. (6.52), se cuantifica adecuadamente, el proceso de
Monte Carlo, reproduce satisfactoriamente la teoria de Taylor.

5i se sustituye el correlograma Lagrangiano de la ec. (6.62) en la ec. (6.60), se
obtiene la siguiente expresién analitica adimensional (Pasquill, 1974):

D?=T"? cuando t<Tp (6.71)

D?=2T"-1 cuando t>T} (6.72)

donde: D'? = Y?/Tu? y T' = t/Ty. La solucién analitica, ecs. (6.71 y 6.72), junto
con los resultados del modelo LSD, se presentan en la figura 6.33e (en esta figura, los
resultados numéricos se obtuvieron con el valor de la escala integral que se obtiene
con el modelo y que corresponde aproximadamente con la teoria de Taylor es decir:
T1=96.1 s). Se observa que para T' < 1 (tiempos de difusién pequefios), la dispersién
V'Y?Z es una funcién lineal del tiempo y se determina tinicamente por la intensidad de
turbulencia, ver la ec. (6.63). En la regién parabélica T' > 1, la dispersién depende de
vTL, ver la ec. (6.65). Con los resultados mostrados con anterioridad, se concluye que
el modelo LSD, puede ser utilizado para evaluar la dispersion de partiiculas de fluido
que se liberan continuamente, en el interior de un flujo con turbulencia homogénea.
En los siguientes parrafos, se presentard la comparacion de los resultados del modelo
LSD, con la solucién de la ecuacién diferencial de adveccion-difusién de conservacién
de especies, representada por la ec. (6.56). El caso que se analiza corresponde a la
dispersion de particulas de fluidos, que se liberan de forma continua en un flujo uniforme
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con turbulencia homogéna, isétropa y estacionaria. En la simulacién, la liberacién de
particulas se representa por una sucesién de nubes esféricas de radio ¢ = 2 o,,
donde: ¢,=20 m. Cada nube estd constituida por 140 particulas de fluido y se libera
hacia el dominio con intervalos de tiempo At=140.5 s, lo que resuita en un flujo de:
Q=0.996 particulas/s. El nimero total de esferas ("puffs”) liberadas durante el tiempo
de simulacidr es 53, de tal manera que 7,420 particulas se introducen en el dominio
después de 7,446.5 s, de la liberacién inicial. Las caracteristicas medias y turbulentas
del flujo, as{ como las dimensiones del dominio de estudio se mencionaron en parrafos
‘anteriores.

Si la ecuacién (6.56) (suponiendo que D,=Dy=D,=D=1,000 m?/s) se integra en
el tiempo desde t=0 hasta el tiempo t=T, se obtiene la concentracién x(z,y, z,1), en
unidades de nimero de particulas dentro de cada celda numérica x,(z,y, 2,t) (Lange,
1973):

_QAV T 1 { 1 (m—'ﬁt)2+y2+z2}
w0l = o |, Grrapm 3| erraor )% O

donde AV, es el vohimen de la celda numérica, es decir, (Az)®, donde Az = Ay =
Az=56,000/27 = 2,074 m. La ec. (6.73), se integrd numéricamente usando la cuadratura
numérica de Gauss-Legendre, con una férmula de quince puntos (Carnahan et al.,
1969).

En la figura 6.34, se muestra en el plano z-z (para tres tiempos diferentes), el
transporte de las particulas en la direccdn longitudinal z y la forma en que la difusién
turbulenta actia para dispersar las particulas en la direcién transversal z. Es conve-
niente mencionar, que la fuente de liberacién se localiza en el punto (z=y=2=0 m).
La direccién del flujo (#=2 m/s), es de izquierda a derecha (en la direccién positiva del
eje z).

En la figura 6.35, se comparan para tres tiempos diferentes, los resultados del
modelo LSD, con la solucién numérica de la ec. (6.73). La concentracién x, que
resulta de integrar la ec. (6.73), se obtuvo a lo largo de una linea paralela al eje z,
con los valores fijos y=1,037 m y 2=1,037 m y variando el tiempo ¢. Los resultados del
modelo LSD que aparecen en la figura 6.35, corresponden al mimero de particulas que
se encuentran en las celdas Eulerianas, cuyos centros se localizan a lo largo de la linea
(=, 1,037 m, 1,037 m). Puede observarse que los resultados de la simulacidn, coinciden
adecuadamente con la solucién de la ec. (6.73), especialmente cerca de la fuente,
donde las dos soluciones proporcionan concentraciones finitas en la regién localizada
corriente arriba de la fuente, z <0. Es decir, debido a la alta intensidad de turbulencia
relativa u,m,/%=1.58, la difusion en la direccion opuesta a la direccion del flujo medio,
no es despreciable. Puede observarse que aunque las celdas numéricas son grandes,
en relacién al tamafio de la fuente, el modelo LSD ofrece resultados satisfactorios
tanto en la regién cercana a la fuente (tiempos de difusién pequefios), como en zonas
alejadas de ella (tiempos de difusién grandes). En la figura 6.36, se muestra para dos
tiempos diferentes, la concentracién de particulas a lo largo de la direccion transversal
(dispersidn transversal). La linea de muestreo que en este caso es paralela al eje z, se
localiza en la posicién z=11,407 m, y=1,037 m. Ndtese que para tiempos de difusién
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grandes, el modelo LSD predice el comportamiento Gaussiano de la dispersién, en el
plano z-z.

6.4.2 Dispersion de particulas que se liberan de manera ins-
tantianea, en un flujo turbulento con cortante

En el segundo caso que se presenta en esta seccién, se analiza la difusién turbulenta
de una nube de particulas que se libera de manera instantinea. La nube se libera en
un flujo con cortante con turbulencia homogénea, isétropa y estacionaria. La solucién
analftica de la ecuacién (6.56) para estas condiciones, la desarrollé Quesada y MacLeod
(Quesada and MacLeod, 1971) y es la siguiente:

x(2,y,2,t) _ exp{—y?/ (1 +4r)]lexp(-F/G)
Xo [(1 + 47) G]/? (6.74)

donde
x=[n/AV ], xo=11p/Vs]

F=(z'-v2'r )*(1 +47) + dv2'7? (' - v2'7) + 27 (1 + 47 + %vz.,.a)
G=(1+47)"4 3022 (1+7)

Las variables adimensionales se definen como:
Sa? tD ,

v = — T=— I =

= - (6.75)
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Figura 6.37: Distribucion de particulas en el plano z-z. Libe-
racién instantinea en un flujo turbulento con cortante, 5,000
particulas, = 0.125 z, k=2.4 m?/s® y D=15 m?/s.

donde: x, es la concentracién de particulas en la nube inicial, n,, es el numero de
particulas que forman la nube y V,, es el volumen de la nube esférica.

La nube instanténea esta formada por n,,=>5,000 particulas. La desviacién estandard
de la distribucion de probabilidad normal, la cual se utilizé para generar la posicién
inicial de las particula en el interior de la nube, es 0,=50 m. El flujo turbulento tiene
¢l siguiente perfil de la velocidad media % ®:

8El autor desea comentar que en el andlisis de este caso, se conservé el sistema de referencia
utilizado en los capitulos anteriores, es decir, el eje y se orienta en la direccién vertical. Sin embargo;
Quesada y MacLeod (Quesada and MacLeod, 1971}, consideraron en su solucién analitica, que el eje
z se orienta en la direccién vertical. Para comparar los resultados del modelo LSD, cor la solucién
apalitica (si se toma en cuenta que no se resuelven las ecuaciones de cantidad de movimiento y que
en la ecuacion de difusién adveccidn-difusién no se presenta ningiin efecto que actie preferentemente
en alguna direccién), no se incurre en ningiin error si se utiliza el plano z-z de la solucién de Quesada
y MacLeod como el plano z-y del modelo. Ee decir, en la simulacidn, la variacién de la velocidad

media del flujo con cortante se definié en la direccién vertical y. Por tanto en las figuras en donde
se presentan los resultados del modelo LSD, figuras 6.38-6.40, cuando se hace referencia al plano z-z,
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t=Sz ©=0, wW=0 (6.76)

donde §=0.125 s™!, es el factor del cortante. Las particulas de fluido se generan en
el punto (z=y=2=0), y se dispersan en un dominio Euleriano de dimensiones (-2,500
m <x < 2,500 m, -500 m <y < 500 m, -500 m <z < 500 m), el cual se discretiza
por una malla tridimensional uniforme de 30° volimenes finitos. De acuerdo a la
definicién del flujo con cortante ec. (6.76), la velocidad media % es positiva cuando
z > 0, y negativa cuando z < 0. Al igual que en el primer caso, las velocidades medias
y las caracteristicas turbulentas del flujo se conocen con anticipacién. Para definir
las propiedades turbulentas del flujo, se recurrié a los datos que proporciona Detering
y Etling (Detering and Etling, 1985), en la capa limite atmosférica en condiciones
neutras. Para una altura de 100 m, k=2.4 m?/s®, D.=Dy=D,=D=1,=15 m®/s y
¢,=0.0256. Si ce utiliza la ec. (6.57) para definir la disipacién ¢, €l tiempo de vida
caracteristico de los remolinos turbulentos es: 7,=73.2 5. La simulacién se lievé a
cabo hasta 500 s después de la liberacién, y se utilizé un incremento de tiempo Ai=10
8. En la figura 6.37, se muestra en el plano z-z, la forma en que la nube original
es transportada por el flujo con cortante. Se observa también la dispersién de las
particulas debido a la difusién turbulenta en la direccién z. En las figuras 6.38 y 6.39,
se muestra para diferentes tiempos, la concentracién de particulas a lo largo del eje z
y del eje z, respectivamente. El nimero de particulas en el interior de cada volumen
de control en la solucién analitica ec. (6.74), se obtiene a partir de la expresién:

(2, 2,2) = e L. X2 129"/ (1 + 47)] exp (= F/G)
o\ Yy 2,y po v, [(1+4‘r) G]1/2

En las figuras 6.38 y 6.39, se observa que las particulas se dispersan simétricamente
con respecto a =0 y con respecto a z=(, respectivamente. Si el tiempo de difusién
es corto t=30 s, el mode » LSD, predice un bajo nivel de dispersién, sin embargo
cuando t= 60 s, los resultados coinciden satisfactoriamente con la solucién analitica.
Para tiempos de difusién mayores, t=260 s, los resultados de la simulacién, siguen la
tendencia de la solucién analitica, sin embargo en el centro del dominio, tal parece que
el modelo predice menor dispersion.

En la figura 6.40 se muestra la concentracién relativa x (9,0, 0,¢) /x,, como funcién
del tiempo. Puede observarse que para tiempos de difusién menores a la escala de
tiempo de los remolinos turbulentos 7;,=73.2 s, los resultados del modelo son muy
satisfactorios. Es interesante observar que para tiempos de difusién mayores, e] mode-
lo predice un comportamiénto oscilatorio, lo cual puede interpretarse como ruido es-
tadistico, ya que la concentracion de particulas es muy reducida. Es conveniente recor-
dar que para tiempos de difusién muy pequefios, la difusividad turbulenta es una
funcién lineal del tiempo, ver la figura 6.33c. Sin embargo, en la solucién analitica,

la. difusividad turbulenta es una constante. Esto significa que el modelo LSD debe
proporcionar valores de dispersién menores (para tiempos de difusion pequeiios), esto
se muestra en las figuras 6.38 y 6.39. Para tiempos de difusién grandes, Hinze (Hinze,

1975) menciona que en un flujo turbulento con cortante, no es posible definir un valor

(6.77)

este plano es el correspondiente a la solucién analitica, pero corresponde al plano z-y del modelo LSD.
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constante del coeficiente D, en términos de una escala integral de tiempo, y de una
velocidad caracteristica de la turbulencia ver ec. (6.60). De acuerdo 2 los resultados
mostrados, puede decirse que para tiempos de difusién largos, el modelo LSD predice
menor dispersion que la solucién analitica. Esto se debe probablemente a que el modelo
no tiene tiempo suficiente para predecir el valor constante del coeficiente D. En un flujo
con cortante, es probable que las particulas en su trayectoria cambian continuamente
de regién (volumen de control), y entran a condiciones de velocidad diferente. Conviene
recordar que el modelo LSD, actualiza el tiempo caracteristico de vida del remolino que
acompaiia a la particula, cuando se detecta que cambia de celda numérica. Un compor-
tamiento similar fue detectado por Lange (Lange, 1973) al utilizar el modelo ADPIC
(ver capitulo de introduccién). Lange sin embargo, concluye que la poca dispersién que
obtuvo para tiempos de difusién grandes, se debid a la influencia del cortante y a la
poca resolu<ién de la concentracién y, la cual se requiere para determinar la velocidad
de transporte .

En esta seccién, se ha mostrado que el modelo LSD predice satisfactoriamente la
dispersién de particulas que son liberadas por fuentes continuas e instantineas. En
el caso de fuentes continuas, los resultados del modelo se verificaron con respecto a
la teoria de Taylor y con respecto a la solucién de la ecuacién de adveccion-difusién
de concentracién de especies. En el segundo caso, relacionado con la dispersion de
particulas en un flujo turbulento con cortante, se mostré que el modelo predice menor
concentracién que la solucién analitica de la ecuacién de adveccién-difusién. Esto es
debido a que en el flujo con cortante, el modelo no es capaz de obtener el valor asintético
del coeficiente de difusién D, el cual es utilizado por la solucién analitica.

Los resultados que se obtienen con el modelo son muy alentadores y forman la base
tedrica para estudios posteriores, en los cuales se tomaran en cuenta diversos aspectos
tales como: {(a) inercia de la particula, (b) atmésfera estratificada, (c) turbulencia no
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homogénea y (d) flujos con topograffa compleja.

6.5 Simulacién numérica de la dispersién de particulas

sOlidas en zona de montafia

Para estudiar el comportamiento de]l modele Euleriano-Lagrangiano propuesto en este
trabajo, se llevé a cabo la simulacién numérica de la dispersién de particulas en la zona
montaiiosa localizada en la region de los Geysers, al norte del estado de California en
los Estados Unidos de Norteamérica.

6.5.1 Descripcion general del experimento en la regién de los
Geysers, en septiembre de 1980

La region de yacirnientos geotérmicos, conocida como la regién de los Geysers, fue
seleccionada por el programa ”Atmospheric Studies in Complex Terrain” (ASCOT)
del Departamento de Energia de los E.U.A., para estudiar e] impacto sobre la calidad
del aire que tiene la liberacién de gases contaminantes, principalmente el sulfuro de
hidrégeno (Gudiksen, 1983).

El programa ASCOT; tiene la tarea de desarrollar la tecnologia necesaria para
determinar las caracteristicas atmosféricas, y evaluar el impacto sobre la calidad del aire
de los recursos energéticos localizados en zonas con terreno complicado. El programa
ASCOT, tiene tres actividades principales: llevar a cabo mediciones de campo, realizar
investigacion tedrica de la fisica de la atmésfera y desarrollar modelos matemadtico-
computacionales. El objetivo comiin de estas actividades, es proporcionar una metodo-
logia que permita evaluar la calidad del aire en zonas con topografia compleja.

En septiembre de 1980, el programa ASCOT realizé una intensa campafia de
medicion en la regién de los Geysers, con el propésito de obtener datos meteoroldégicos y
datos relacionados con la dispersién y concentracion de gases trazadores. La obtencién
de estos datos permitiria comprender el transporte y la difusién del material trazador,
en el interior de un flujo nocturno dominado por la topografia del terreno (Gudiksen,
1983).

La region de yacimientos geotérmicos, esta localizada aproximadamente a 120 km
al norte de San Francisco California. En esta regién, se localiza el valle Anderson
Springs, el cual fue seleccionado para realizar el experimento de septiembre de 1980.
El valle Anderson Springs (ver figura 6.41), tiene aproximadamente ocho kilémetros de
longitud y estd limitado al oeste por las montafias Mayacamas, al sur por la montafia
Pine, al noroeste por la montaiia Cobb y al noreste por la montafia Boggs. Hacia el
valle Anderson Springs, fluyen los arroyos: Putah, Anderson, Gunning y Bear. El valle,
tiene una topografia rugosa ocasionada por el escurrimiento de los cuatro arroyos. El
terrenc en el valle varia en distinta forma, puede encontrarse desde suelo al descubierto,
hasta vegetacién de bosques.

El programa ASCOT llevé a cabo en el valle Anderson Springs, campaiias de
medicion de datos meteorologicos durante todo el afio de 1980. Sin embargo, en un

periodo de tres semanas (el cual di6 inicio el 8 de septiembre de 1980), se realizaron
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Figura 6.41: Valle Anderson Springs, con los arroyos Ander-
sont, Gunning y Putah, rodeado por las montafias Mayacamas,
la montafia Cobb y la montafia Boggs. (*) sondas meteo-
rolégicas (1-7) , ver tabla 6.1. () muestreadores secuenciales
de superficie 81, S3, 54, S5.

cinco experimentos nocturnos (independientes uno del otro), en los cuales se liberaron
particulas trazadoras de gas. Los experimentos comenzaron a las 23000 PST (Pacific
Standard Time), en el momento en que se inicid la liberacidn simultdnea, de tres gases
trazadores distintos: dos perfluorocarbonos C>Fi4 (PMCH) y CsFis (PDCH), y un
hexafloruro de azufre SFs. La liberacién de cada gas trazador se llevé a cabo durante
una hora, desde las 2300 PST a las 0000 PST. Los gases PMCH, PDCH y SF; se
liberaron en la zona cercana al yacimiento de los arroyos Anderson, Gunning y Putah
respectivamente. En este trabajo, unicamente se presenta la simulacién numeérica de
la liberacién del arroyo Anderson. La noche del 19-20 de septiembre de 1980, se liberé
durante una hora (2300-0000 PST) un total de 416 g de PMCH, a una altura de 1.5
m.

Cada uno de los cinco experimentos, finalizd aproximadamente a las 0500 PST del
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dia siguiente, después de que los gases trazadores habian abandonado e] valle. Los
datos meteoroldgicos fueron coleccionados mediante una extensa red de monitoreo que
incluyé equipo instalado en: globos de gas (anclados), torres de medicién y estaciones
de superficie. La concentracién promedio de los gases trazadores, se midié tanto en la
superficie como en la direccién vertical, esto dltimo se realizdé con instrumentos colo-
cados en globos de gas anclados a la superficie terrestre. Un resumen del equipo de
medicién que se utilizé en los cinco experimentos y una lista de los diversos laborato-
rios norteamericanos que participaron durante la campafia, es presentado por Lange
(Lange, 1985).

En el presente estudio, al igual que lo hizo Lange (Lange, 1985), se utilizaron
tnicamente los datos de la cuarta noche (septiembre 19 y 20). El experimento de la
cuarta noche, tuvo caracteristicas particulares, ya que existié poca interaccién entre el
flujo dominado por la topografia del terreno, y el viento sindptico del noroeste. El ex-
perimento de la noche del 19 y 20 de septiembre, fue seleccionado por los investigadores
del programa ASCOT, como el experimento base a ser estudiado.

Los datos meteoroldgicos que se tomaron en el valle Anderson Springs, durante los
cinco experimentos nocturnos, fueron basicamente de cuatro tipos: datos de superficie,
mediciones en torres meteorolégicas, perfiles verticales y anemémetros laser.
Mediciones en la superficie:

La red de monitoreo de datos superficiales, estuvo integrada por 27 estaciones meteo-
rolégicas portdtiles. En las estaciones se midieron: velocidad, direccién y temperatura.
del aire atmosférico a una altura de 4.5 m. La distribucién de las 27 estaciones portétiles
las presenta Gudiksen (Gudiksen, 1983).

Torres meteoroldgicas

Se colocaron siete torres meteorolégicas de 10 m de altura para medir velocidad, di-
reccién y temperatura del aire. Adicionalmente se colocé una torre de 60 m de altura,
en la cunal fue posible tomar mediciones de velocidad, direccién y temperatura en los
niveles de 5, 10, 15, 20, 30, 40, 50 y 60 m de altura. La localizaciéon de las torres las
reporta Gudiksen (Gudiksen, 1983).

Perfiles verticales: _

La distribucidn vertical de velocidad, direccién y temperatura del aire atmosférico, se
obtuvo con equipo instalado en siete sondas montadas en globos de gas (anclados). La
ubicacién de las sondas la presenta Gudiksen (Gudiksen, 1983) y se muestra en la figura
6.41. Con el propésito de tener una representacién de la distribucién de velocidades
en una seccién transversal del valle, las sondas se colocaron aproximadamente en linea
recta. Este sisterna de medicidn, proporcioné informacién hasta una altura de 500
m sobre la superficie. Las mediciones se tomaron con un ascenso/descenso que durd
aproximadamente una hora. La ubicacién de las sondas se presenta en la tabla 6.1.
Anemometros Laser:

Un total de ocho anemdmetros laser, se utilizaron en los experimentos. Los anemémetros
proporcionaron informacién sobre la velocidad promedio en la direccién normal a la
trayectoria éptica. La colocacién de los anemémetros es reportada por Lange (Lange,

1985).
La concentracién promedio de los gases trazadores PMCH/PDCH, se midié me-

diante 43 muestreadores de superficie y por una estacion que reportd la distribucién



Nimero | Sonda ¢ UTMX® UTMY ¢ | ASNM ¢ z® z7
1 Ridge 5225 km | 4,293 km | 1,143m | 500 m | 3,000 m
) Unit 19 | 524 km | 4,203.25 km | 771 m | 2,000 m | 2,750 m
3 Thorne 7 | 525 km 4,203 km 649 m | 3,000 m | 3,000 m
4 |Rancho T | 526km | 4,292 km | 530 m | 4,000 m | 4,000 m
5 Larrys Q | 526 km | 42045km | 655m | 4,000 m | 1,500 m
6 Oakmont | 528.25 km | 4,292 km 402 m | 6,250 m | 4,000 m
7 D. East | 531.25 km | 4,290.75 km | 344 m {9,250 m | 5,250 m

Tabla 6.1: Ubicacién de las sondas utilizadas para medir la distribucién vertical de
datos meteorolégicos. Experimento en el valle Anderson Springs, septiembre de 1980.

%nombre de la sonda.

bcoordenadas ”Universal Transverse Mercator” en la direccidn este.
“coordenadas ?Universal Transverse Mercator” en la direccién norte.
4Altura Sobre el Nivel del Mar.

fcoordenada x en la sirnulacién numeérica.

Jeoordenada z en la simulacién numérica.

vertical. Tres tipos de muestreo se realizaron: (a) medicién secuencial, la cual sirvié
para observar el paso de la nube, con tiempos de muestreo entre 10 y 20 minutos, (b)
medicién con tiempos de muestreo largos, entre 1 y 2 horas, para cbservar la extensién
de la nube y (c) muestreo mediante globos, para observar el mezclado vertical del gas
trazador.

En la figura 6.41, se presenta la distribucién de los muestreadores secuenciales de
PMCH. Los muestreadores secuenciales se ubicaron a lo largo del arroyo Anderson
(S1, S3, S4 y 55). La localizacidn de los 40 medidores de concentracién superficial
de PMCH, con tiempo de muestreo de 2 hrs, la reporta Gudiksen (Gudiksen, 1983).
El muestreo vertical de los gases trazadores PMCH/PDCH se realiz6é mediante instru-
mentos instalados en un globo de gas cuya localizacién coincididé con la posicion del
muestreador secuencial S4 (ver figura 6.41). La concentracién promedio (1 hora) del
gas PMCH, se midi6 verticalmente en cuatro niveles hasta una altura de 400 m.

6.5.2 Discretizacion de la region de estudio y condiciones de
frontera

La regién seleccionada para llevar a cabo la simulacién numeérica de las caracteristicas
medias y turbulentas del aire atmosférico, y la prediccién de la dispersién de particulas,
se presenta en la figura 6.42. Las dimensiones del paralelepido que se muestra en la
figura son: 10,000 m, 1,300 m y 7,000 m, er las direcciones z, y y z respectivamente,
La regién de estudio, se discretiz6 con una malla numérica de 41 celdas en la direccién
longitudinal z, 28 celdas en la direccién vertical y y 29 celdas en la direccién transversal
z. La discretizacién en cada direccidn es uniforme de tal manera que cada volumen de
control tiene las dimensiones: Az= 243.9 m, Ay= 46.4 m y Az= 241.3 m.

En la figura 6.42 (figura superior), puede observarse hacia el noroeste la. montafia
Cobb, la cual tiene un altura promedio de 1,400 m sobre el nivel del mar. En el noreste
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Figura 6.42: Perspectiva del valle Anderson Springs, en
la regién de los Geysers, 120 km al norte de San Fran-
cisco, California. La regién se discretizé utilizando una
malla numérica de 41 x 28 x 29 vohimenes de control en
las direcciones: z, y y z respectivamente.

puede observarse la montafia Boggs con un altura de 1,300 m. La region mas baja del
valle Anderson Springs se localiza hacia el sureste con una altura de 350 m sobre el
nivel del mar.

En la simulacién numérica, la regién de menor altura del valle (sureste) se ubicé en el
plano z-z localizado en la posicién vertical y=0 m. La orientacién de los ejes cartesianos
gse definié en base a la regla de la mano derecha (ver figura 6.42), por lo que el origen de
los ejes, se localiza en €] punto con coordenadas UTMX=522 km y UTMY=4,296 km
(ver figura 6.41). En la direccién vertical, el origen de los ejes cartesianos se localiza a
una altura de 350 m sobre el nivel del mar. En la simulacién numeérica, entre el punto
de menor nivel y=0 m y el punto de mayor altura {(monte Cobb), existe una diferencia
de 1050 m, por lo que cinco celdas numéricas son utilizadas para determinar el flujo de
aire por arriba del punto maés alto de la regién (monte Cobb).

La topografia de la zona nontaiiosa, se generé mediante el procedimiento conocido
como "bloqueo de volimenes de control”, descrito en detalle por Patankar (Patankar,

146



1980). Mediante este procedimiento, la velocidad del aire en las celdas numéricas
ubicadas en la regién sélida (zona de montafia), se obliga a ser cero a partir de la
definicién de términos fuente que se introducen artificialmente en las ecuaciones de
cantidad de movimiento en las tres direcciones.

Aunque la campaiia de medicién de septiembre de 1980, involucrd un gran esfuerzo
de varios laboratorios nacionales de los E.U.A, los datos obtenidos no son suficientes
para definir las condiciones iniciales y de frontera de un modelo de prondstico como
el que se presenta en este trabajo. En el experimento del valle Anderson Springs, no
se colocaron instrumentos de medicién de las condiciones meteorolégicas, a lo largo de
las caras laterales del paralelepipedo que se presenta en la figura 6.42 °. El punto de
medicion, mas cercano a la frontera oeste, plano (0,y,2) de la figura 6.42, fue la sonda
Ridge (ver figura 6.41 y tabla 6.1). Los datos obtenidos con esta sonda (hasta una
altura de 500 m), indican que dur toda la noche del 19-20 de septiembre de 1980,
el viento provino del oeste (270°) y del noroeste (290° a 340 °), con un velocidad en
promedio de 4 m/s aproximadamente. En el apéndice D, se presenta un ejemplo tipico
de los datos que se midieron en cada una de las siete sondas que se enlistan en la tabla
6.1. Los datos corresponden al ascenso (hasta una altura de 500 m aproximadamente),
simbolo A y al descenso, simbolo §7, de cada sonda. Los perfiles verticales que se
midieron en cada scnda son: {a) direccién del viento en grados (DD) (360 ° indica
que el viento fluye desde el norte, 270 ° indica que el viento fluye desde el oeste), (b).
velocidad del viento en m/s (S), {c) relacién de mezcla en gramos de vapor de agua a kg
de aire seco, (d) humedad relativa (%), () temperatura potencial (K) y (f) temperatura
(°C). Gudiksen {Gudiksen, 1983), presenta de manera extensa la recopilacion de los
datos que se adquirieron durante los cinco experimentos de septiembre de 1980.

En la figura D.1, puede observarse que entre las 2258 y 2347 PST del dia 19 de
septiembre, a un altura superior a los 100 m, la sonda Ridge midio vientos provenientes
del oeste (270°), con una velocidad promedio del orden de 4 m/s. Debido a que
la direccién y la velocidad del viento en la sonda Ridge, permanecié practicamente
invariable durante la noche del 19-20 de septiembre, estos valores se tomaron como
dato para la condicién de frontera impuesta en la superficie oeste del paralelepipedo
que representa el dominio en estudio. Tomando en cuenta lo anterior, en la frontera
oeste, se considerd que la velocidad en la direccidén z es T= 4 m/s, mientras que la
velocidad en las direcciones y y z, se consideré igual a cero, es decir =w=0 m/s.

Definir las condiciones del viento en la frontera norte del dominio en estudio, no
fue sencillo ya que desafortunadamente, no se tienen datos que indiquen la magnitud
de la velocidad del aire que entra por esta frontera. El punto de medicién mds cercano
a la frontera norte fue la sonda Larrys Q (ver figura 6.41 y tabla 6.1). En la figura
D.5, puede observarse que entre las 2300 y las 2350 PST del 19 de septiembre, cerca
de la superficie, el viento proviene del norte (360°), con una velocidad promedio de
aproximadamente 2 m/s, sin embargo a un altura entre 200 m y 500 m, la velocidad
disminuye, y el viento tiene una direccién que varia con la altura entre 270° (viento del
oeste) y 90° (viento del sur). Por arriba de los 500 m, se observa que el viento proviene
del norte, con una velocidad entre 0.5 y 1.0 m/s. De acuerdo a lo anterior, la condicién

9En la simulacién numérica, las caras del paralelepipedo constituyen las fronteras de la regién de
estudio.
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de frontera en la cara norte del paralelepipedo, se definié como sigue °: T=v=0m/sy
w=0.5 m/s.

Para definir la condicién de frontera en la cara sur del paralelepipedo, se analizaron
las mediciones de la sonda mds cercana a esta frontera (sonda 7 de la tabla 6.1) y
los resultados numeéricos del modelo de diagnéstico MATHEW (Lange, 1985). En la
figura D.7, puede observarse que el viento (al pasar por la sonda D. East entre las 0222
y las 0240 PST del 20 de septiembre), proviene del oeste (270°), con una velocidad (por
arriba de los 200 m de altura) que se aproxima a los 4 m/s. En la solucién numérica
que presenta Lange (Lange, 1985), es posible observar que las lineas de flujo cerca
de la frontera sur, provienen del oeste por lo que son paralelas a la frontera sur. De
acuerdo a lo anterior, se decidié considerar en esta frontera, las siguientes condiciones:
©=4 m/s, v=w=0 m/s.

En la cara superior del paralelepipedo, se fijaron las siguientes condiciones: u=4
m/s, =0 m/s, W=0.5 m/s.

En la frontera este de la regién de estudio, se considera que el viento tiene inicamente
la componente de velocidad %. La magnitud de la velocidad en esta frontera, se deter-
mina en el procedimiento de computo, a partir de satisfacer los principios de conser-
vacidn de masa y cantidad de movimiento.

La condicién de frontera que se utiliza en el valle y en la regién de montaiia (to-
pografia del terreno), esta representada por las leyes logaritmicas de pared, las cuales
se han explicado en detalle con anterioridad en este capitulo y en el capitulo 3.

La condicién inicial del campo de velocidades medias y de las caracteristicas turbu-
lentas, se definié de tal manera que se supone que el viento en el interior del dominio,
ge encuentra en reposo.

La simulacién numérica del comportamiento del aire atmosférico, se llevé a cabo
desde las 2220 a las 0500 PST (24,000 s = 6hrs 40 min). Las ecuaciones diferenciales de
la. fase continua se resolvieron utilizando un incremento de tiempo Euleriano At=100
8.

El tiempo que la computadora CRAY-YMP de la UNAM requirié para resolver el
campo de flujo (con 18,000 particulas en suspensién), durante los 240 intervalos de
tiempo, fue de 33 hrs de CPU.

6.5.3 Condiciones generales de la liberacion de particulas sélidas,
en la simulacién numeérica

En la literatura, no es posible encontrar datos experimentales relacionados con la dis-
persién atmosférica de particulas solidas en condiciones controladas. Muchos de los
datos que se obtuvieron durante los experimentos realizados en el estado de Nevada en
los E.U.A. (1955-1963), en donde se liberaron particulas de material radioactivo debido
a la detonacién de un explosivo quimico, alin permanecen como informacion clasificada
(Boughton and DeLaurentis, 1992).

10Para determinar el valor de la velacidad % en la frontera norte, se realizaron diversas corridas de
cémputo variando el valor de la velocidad 15, en el rango 0-1 m/s. Desde el punto de vista cualitativo
se observd que el valor de 0.5 m/s, podria representar adecuadamente la dispersién de las particulas,
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Figura 6.43: Perfil de velocidades en €l planoc z-z lo-
calizado a 1,110 m sobre el nivel del mar (2400 PST).
Experimento en el valle Anderson Springs, 19-20 de sep-
tiembre de 1980. Velocidad en la direccién z, i=4 m/s,
velocidad en la direccién 2z, W=0.5 m/s.

Debido a la falta de informacién experimental relacionada con la dispersién de
particulas sélidas en la atmdsfera, se recurrié a utilizar los datos obtenidos en el
valle Anderson Springs. Como se menciond anteriormente, en la regién de los Gey-
sers, en septiembre de 1980, se liberaron gases trazadores, por lo que; para simular
numéricamente estos experimentos, se decidié utilizar particulas sdlidas que tuvieran
por un lado, un tiempo caracteristico de respuesta dindmica pequefio, mientras que por
otro lado, tuvieran efectos de inercia y trayectorias cruzadas. Para tal propdsito, se
seleccionaron particulas sélidas de forma esférica con densidad media de 50 kg/m® ( con
desviacién esténdard de 10 kg/m?®) y didmetro medio de 100 x 10~® m (con desviacién
estdndard de 10 x 10~® m). Con estas condiciones, el tiempo caracteristico de respuesta
dindmica de las particulas, en el régimen de Stokes (Re, < 1, f = 1), es 7,=0.00187
s (ver la ec. {4.10)). Con este valor de 7, y tomando en cuenta que el incremento de
tiempo Lagrangiano dt para integrar las ecuaciones de cantidad de movimiento de cada
particula, fue aproximadamente constante e igual a §¢=0.5 s, las particulas adquieren
inmediatamente la velocidad del aire en las direcciones z y 2z, ya que el término expo-
nencial de las ecuaciones (4.18) y (4.20) es pricticamente cero. Debido a la relacién
de densidades entre el aire y las particulas (p/p,=0.0235), el término de gravedad de
la ecuacién (4.19), permite que se presente el efecto de trayectorias cruzadas.

En la simulacién numérica, se liberaron un total de 18,000 particulas en un lapso de
1 hora (23000-0000 PST). Como se mencioné anteriormente, el incremento de tiempo
Euleriano fue At=100 s, por lo que la liberacién tuvo lugar durante 36 intervalos
de tiempo At. Es decir, se liberaron 36 "puff”, cada uno con 500 particulas. Cada
nube ("puff”) liberada, tuvo inicialmente forma esférica con un didmetro de 2 m. La
posicién inicial de cada una de las 500 particulas (en el interior de cada "puff”) se
generd aleatoriamente, tal y como se explico en el capitulo 4.

La liberacién de particulas di6 inicio, después de que las ecuaciones de transporte
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10,000 m

Figura 6.44: Perfiles de velocidad en diferentes planos
z-y (2400 PST). El plano central se ubica en la zona de
liberacién de particulas. Experimento en el valle An-
derson Springg, 19-20 de septiembre de 1980. Velocidad
en la direccién z, T=4 m/s, velocidad en la direccién z,
0=0.5 m/s.

y conservacion del aire de la atmdsfera se calcularon durante 40 min = 2,400 s = 24
iteraciones (2220-2300 PST). Debido a la topografia de la regién y a las condiciones
del flujo, este tiempo no fue suficiente para que el flujo adquiriera la condicién de
flujo estacionario, por lo que la dispersién de particulas se determiné con un campo de
velocidades que estuvo cambiando en el tiempo.

Las particulas se liberaron en e} yacimiento del arroyo Anderson (750 m sobre el
nivel del mar) en la posicion UTMX=524 km (2=2,000 m) y UTMY=4292.75 km
(2=3,250 m). En la simulacidn, las particulas se liberaron con una velocidad inicial
igual a cero.

6.5.4 Presentaciéon de resultados

A continuacion se presentan los resultados obtenidos con el modelo ATFLOW-LSD,
relacionados con el campo de velocidades y con la dispersién de particulas en el valle
Anderson Springs. Es conveniente aclarar que debido a que no se cuenta con suficiente
informacidn, tanto para definir las condiciones de frontera del dominio, como para
inicializar el modelo, la comparacién de los resultados de la simulacién numérica, con
los datos experimentales, debe ser considerada exclusivamente como cualitativa.

En la figura 6.43, se presenta el campo de velocidades en el plano z-z, localizado a
1,150 m sobre el nivel del mar (y=765 m en la simulacidn), a las 2400 PST, es decir,
después de 6,000 s = 60 incrementos de tiempo At de haberse iniciado el proceso
de cidlculo. Puede observarse el chorro ®jet” de aire que entra por el norte con una
velocidad @=0.5 m/s y que se introduce entre las montafias Cobb y Boggs. Se observa
que el ®jet” perturba las lineas de flujo que entran por el oeste con una velocidad de 4
m/s.
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Figura 6.45: Perfil de velocidades (después de 24,000 s) en el
plano z-y donde se ubica la sonda Ridge (3% hilera de vectores

de izquierda a derecha) y la sonda Thorne 7 (13% hilera de
vectores), UTMY=4,293 km (2=3,000 m).

En la figura 6.44, se presenta un acercamiento de la regién oeste del dominio en
estudio. En la figura se muestran los vectores de velocidad en tres planos z-y calcula-
dos a las 2400 PST. En el plano central (el cual incluye el punto en donde se liberan
las particulas), se observa que existe una amplia zona de recirculaciéon motivada por
el stibito aumento de la seccién transversal por donde fluye el aire. Es importante
mencionar que en la regidn cercana al punto de liberacién de las particuas, el aire tiene
una componente de velocidad vertical positiva, la cual motiva-que las particulas se
eleven hasta alcanzar la corriente libre del aire que entra por el oeste. Las velocidades
negativas en la direccién del eje =, motivan la precipitacién de particulas en la zona
de montafia ubicada corriente arriba del punto de liberacion. En esta figura se ob-
gerva, que el campo de velocidades del plano central se recupera (deja de existir zona
de recirculacién) en el extremo derecho de la figura, que corresponde a una posicién
UTMX=528 km. En la figura 6.44 puede observarse que el modelo predice un au-
mento de la velocidad del viento en donde se presenta una disminucién de la seccién
transversal del flujo (flujo sobre la montafia Cobb).

En la figura 6.45, se muestran los vectores de velocidad en el plano z-y sobre
el cual se ubican las sondas Ridge y Thorne 7, UTMY=4,293 km (2=3,000 m). El
campo de velocidades es el que se presenta a las 0500 PST del dia 20 de septiembre,
es decir, después de 24,000 s (240 incrementos At) de haberse iniciado el proceso de
computo. La sonda Ridge se localiza en la posicién z=500 m (tercer hilera de vectores
de izquierda a derecha). Puede observarse que la distribucion vertical de la velocidad
en el punto donde se ubica la sonda Ridge, indica que el viento proviene del oeste (270°)
con una velocidad de 4 m/s, excepto en el punto inferior el cual recibe la influencia

de la superficie sélida. Este resultado coincide con los datos experimentales que se
muestran en la figura D.1. La sonda Thorne 7, se localiza en la posicién z=3,000
m (15* hilera de vectores de izquierda a derecha). Puede observarse que esta sonda
se localiza en la zona de recirculacidn, y muy cerca del lugar de la liberacion de las
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Figura 6.46: Perfil de velocidades (después de 24,000 s) en el
plano z-y donde se ubica la sonda Unit 19 (10% hilera de vec-
tores de izquierda a derecha), UTMY=4,293.25 km (2=2,750
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Figura 6.47: Perfil de velocidades (después de 24,000 s) en el
plano z-y donde se ubica la sonda Rancho T (18* hilera de
vectores de izquierda a derecha), y la sonda Oakmont (26°
hilera de vectores de izquierda a derecha), UTMY=4,292 km
(2=4,000 m).

particulas. La componente de velocidad es negativa desde y=287 m hasta y=700 m
(413 m de diferencia). A partir de esta altura, el aire adquiere rdpidamente la velocidad
de la corriente libre (4 m/s). En la figura D.3, se observa que la sonda Thorne 7 midié
cerca de la superficie {0-10 m} velocidades que provienen del norte. Sin embargo, por
arriba de los 10 m y hasta los 425 m (415 m de diferencia), se presenta una marcada
tendencia del viento a provenir del sureste (90°-180°). A partir de los 425 m y hasta los
500 m de altura, el viento proviene del noroeste (275°-350°) {corriente libre del viento).

En la figura 6.46 se muestra la distribucién de velocidades en el plano z-y en donde
se ubica la sonda Unit 19, UTMY=4,293.25 km (2=2,750 m). La sonda Unit 19 se
localiza en la posicién z=2,000 m {10° hilera de vectores de izquierda a derecha). Puede

observarse que esta sonda se localiza también en la zona de recirculacién, por lo que
el comportamiento del aire de la atmdsfera es muy semsjante al que se encontré en
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Figura 6.48: Perfil de velocidades (después de 24,000 s) en el
plano z-y donde se ubica la sonda D. East (38° hilera de vec-
tores de izquierda a derecha), UTMY=4,290.75 km (2=5,250
m).

la zona cercana a la sonda Thorne 7. En la figura se observa que la componente de
velocidad es negativa desde y=400 m hasta y=700 m {300 m de diferencia). A una
altura mayor, el viento adquiere la velocidad y direccién de la corriente libre. En los
datos experimentales que se muestran en la figura D.2, se puede observar que entre las
2357 PST y las 0047 de la noche del 19-20 de septiembre, por arriba de los 50 m y
hasta los 300 m de altura, el viento tiene tendencia a provenir del sureste (90°-180°)
con un velocidad por debajo de la corriente libre, (entre 0.5 y 1.0 m/s). Por arriba de
los 300 m de altura, el viento proviene del oeste (270°) con una velocidad muy cercana
a los 4 m/s. Lo anterior coincide cualitativamente con los resultados del modelo.

En la figura 6.47, se muestra la distribucién de velocidades en el plano z-y en donde
se localizan las sondas Rancho T y Oakmont, UTMY=4,292 km (2=4,000 m). La
sonda Rancho T se ubica en la posicién £=4,000 m (18° hilera de vectores de izquierda
a derecha)., Puede observarse que desde la posicién y=200 m hasta la posicién y=
700 m (500 m de diferencia}), se presenta la regién de capa limite con una direccién
del viento que proviene basicamente del noroeste (270°-360°), ver figura 6.43 en donde
ge observa el ”jet” proveniente del norte. Por arriba de la posicién y=700 m el flujo
adquire la velocidad de la corriente libre. En la figura D.4, se observa que entre las
0101 PST y las 0134 PST del 20 de septiembre, desde la superficie hasta una altura
de 400 m, se presentaron vientos con velocidad inferior a la velocidad de la corriente
libre y cuya direccion varié con la altura. Se presentaron: vientos del norte (cerca
de la superficie), vientos del oeste (20-200m), vientos del sureste, 90°-180° (200-350m)
y vientos del suroeste, 180°-270° (350-400m). Se observa que por arriba de los 400
m, el viento proviene del noroeste con una velocidad que se acerca a la velocidad de
la corriente libre. El modelo no puede predecir el comportamiento del viento entre la
superficie y los 400 m de altura, La sonda Oakmont se localiza en la posicién 2=6,250 m

(26¢ hilera de vectores de izquierda a derecha). Las velocidades que el modelo predice,
gon cualitativamente similares a las que se obtienen en la posicidén donde se ubica la
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Figura 6.49: Vista superior (plano z-z) de la dis-
tribucion total de particulas una hora después de
haberse iniciado la liberacion.

sonda Rancho T. Es decir, existe una perturbacién del "jet” que proviene del norte,
lo que ocasiona que cerca de la superficie, se tengan vientos del noroeste. Fuera de la
capa limite y=800 m, el viento adquiere la velocidad de la corriente libre. Durante la
campaiia de medicién en el valle Anderson, se decidis, no tomar en cuenta los datos
de velocidad tomados por la sonda Qakmont, ya que tuvo problemas en el sistema de
adquisicion de datos. Sin embargo, los datos relacionados con la direccién del viento
que aparecen en la figura D.6, si se consideraron como correctos. En la figura D.6, se
presentan los datos obtenidos por la sonda Qakmont entre las 2359 PST y las 0049
PST de la noche del 19-20 de septiembre. Los datos indican que se tuvieron vientos
del noroeste (270°-360°) desde la superficie hasta una altura de 350 m, lo cual coincide
con los resultados del modelo.

En la figura 6.48 se muestra la distribucion de velocidades en el plano z-y en donde
se ubica la sonda D. East, UTMY=4,290.75 km (2=5,250 m). La sonda D. East se
localiza en la posicién £=9,250 m (38 hilera de vectores de izquierda a derecha)., Puede
observarse que esta sonda se localiza pricticamente a la salida del flujo por la parte
sureste del valle. El perfil de velocidades que se obtiene con el modelo, tiene una capa
limite que se extiende hasta la posicién y=500 m aproximadamente. En la posicién
2=9,250 m, se tienen vientos que provienen del oeste. En los datos experimentales que
aparecen en la figura D.7, se observa que entre las 0222 PST y las 0240 PST del dia
20 de septiembre, se tuvieron vientos del oeste. Se puede observar que el viento tiene
una capa limite que se extiende por arriba de los 400 m. Lo anterior coincide con los
resultados del modelo.

En las figuras 6.49 a 6.51, se muestra la simulacion numérica de la dispersién de
particulas sélidas, una, dos y tres horas, después de iniciarse la liberacién. Las figuras
representan la vista superior (plano z-z) de la distribucién total de particulas. Con
el propésito de observar la capacidad que tiene el modelo ATFLOW-LSD de predecir
la precipitacién de particulas en la superficie de la regién, en las figuras 6.52 a 6.54,
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Figura 6.50: Vista superior (plano z-z) de la dis-
¢ribucion total de particulas dos horas después de
haberse iniciado la liberacién.

se presenta una vista superior de la distribucidn de particulas que se han depositado
sobre la superficie, después de una, dos y tres horas de haber iniciado la liberacién.
En la figura 6.49 se presenta la forma que tiene la nube de particulas después de una
hora de transporte y difusién. El tiempo corresponde al momento en que se dejaron de
liberar las particulas (recuerde que el campo de velocidades se calculé previamente sin
particulas durante los primeros 2,400 s, por lo que si se tienen 3,600 s de simulacién con
particulas, resultan los 6,000 s que aparecen en la figura 6.49). Después de una hora
de liberacion, la nube presenta una tendencia a seguir el arroyo Anderson (ver figura
6.41). En la zona cercana a la fuente de particulas, puede observarse que la nube se
dirige inicialmente en la direccién negativa del eje z (lo que motiva la precipitacién de
las particulas en la ladera de la montafa). Esto se debe a que el punto de liberacién se
localiza en la zona de recirculacién del viento. Cerca de la fuente, existe una velocidad
del viento en la direccién vertical (positiva), lo que ocasiona que las particulas sean
transportadas hacia la corriente libre del viento y queden sujetas al jet” que proviene
del norte, y al flujo que proviene del ceste. Esto resulta en un desplazamiento de la
nube hacia el sureste. La velocidad vertical (positiva) que adquieren inicialmente las
particulas, es suficiente para que después de una hora, no se presente precipitacién
de la fase dispersa, corriente abajo del punto de liberacién. Esto puede observarse en
la figura 6.52, en donde se presenta una vista superior de las particulas que se han
depositado (en la simulacién numérica) sobre la superficie de la regién, después de una
hora de haberse iniciado la liberacién. En la figura 6.52, puede observarse que las
particulas gue se han depositado se localizan en la Jadera de la montafia, que se ubica

corriente arriba de la fuente (efecto de la recirculacién del viento).
En la figura 6.50 se presenta la forma de la nube después de dos horas (0100 PST)

de haberse iniciado la liberacién. Es posible observar que la nube de particulas sélidas,
empieza a perder altura y es transportada por los vientos que dependen de la topografia
del terreno. Esto trae como consecuencia que algunas particulas se precipiten (ver
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Figura 6.51: Vista superior (plano z-z) de la dis-
tribucion total de particulas tres horas después de
haberse iniciado la liberacion.

figura 6.53). En la figura 6.50, se puede observar que el "jet” proveniente del norte
ha penetrado hasta una distancia del orden de 5,250 m en la direccién 2. Las iltimas
particulas que son liberadas (a las 2400 PST) se dirigen hacia €l norte, debido a que
el viento proveniente del oeste, rodea a la montafia con una componente de velocidad
hacia el norte (ver figura 6.43). Después de dos horas de haberse iniciado la liberacidn,
algunas particulas han abandonado el valle por el sureste. En la figura 6.53, se observa
que algunas particulas ya se han precipitado en la regién localizada corriente abajo de
la fuente de material. Puede apreciarse en la figura 6.53 que existe precipitacién de
particulas al norte del lugar en donde se encuentra el punto de liberacién, esto coincide
con los datos experimentales que reporta Gudiksen (Gudiksen, 1983).

En la figura 6.51 se presenta la nube de particulas, tres horas después (0200 PST) de
haberse iniciado la liberacién. Las particulas siguen perdiendo altura, de tal manera
que algunas ya se han precipitado en el valle y en las laderas de las montafias que
rodean al valle Anderson Springs (ver figura 6.54). En la figura 6.51, se observa que la
mayoria de las particulas son tranportadas hacia el sureste y se disponen a abandonar
el valle. En la figura 6.54 se observa que una buena cantidad de particulas se precipita
en la regién surceste del dominio (z=3,000 m, 2=5,550 m). En esta zona, debido a la
topografia y al "jet” que penetra por el norte, se generan remolinos que atrapan a las
particulas hasta que se depositan sobre la superficie.

Con el propdsito de hacer una comparacion cualitativa entre los resultados del mod- -
elo y los datos experimentales, en relacion con la cantidad de material que se precipita
sobre la superficie de la regién, en la figura D.8, se presentan las curvas de concentracién
constante, que resultan después de tomar en cuenta los datos que se adquirieron con
los 40 medidores de concentracidn superficial (con tiempos de muestreo de 2 hrs), du-
rante la noche del 19-20 de septiembre. La figura D.8 se tomo del reporte de Gudiksen
(Gudiksen, 1983) y en ella se muestran: (a) la ubicacién de los 40 muestreadores de

concentracién superficial, (b) los valores de la concentracion, en partes por trillon por
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Figura 6.52: Vista superior (plano z-z) de la dis-
tribucién total de particilas que se han depositado so-
bre la superficie, una hora después de haberse iniciado
la liberacién.

volumen (ppt), medidos por los 40 muestreadores, con un tiempo de muestreo que
duré desde las 2300 PST hasta las 0100 PST (dos horas), (c) las curvas de nivel de
la topografia y (d) las curvas de concentracién constante, en partes por trillén por
volumen. _

En la figura D.8 es claro observar, que la linea central de la nube de particulas es
transportada hacia el sureste y que la gran mayoria de particulas se precipita en la
region cercana a la fuente de material.

Es muy alentador observar que una pequefia cantidad de material trazador es trans-
portado hacia la regién norte del punto de liberacién (lo cual coincide con la simulacién,
ver figura 6.53 y 6. 54) Puede observarse en la figura D.8, que existe un marcado "pan-
deo” de las curvas de concentracién, hacia el norte. Esto coincide cualitativamente con
lo que se presenta en la figura 6.54, en donde se observa que existe gran precipitacién
de partfculas en la posicién (5,000< z <6,500 m, 2=3,500 m).

Predecir el flujo con particulas en suspensién en la zona de montafia de los Geysers,
es sumamente complicado, sin embargo, la simulacién numérica que se presenta en
este trabajo, reproduce cualitativamente algunas de las principales caracteristicas del
flujo. De acuerdo 2 la discusion que se presenta en esta seccién, es posible concluir que
el modelo podria reproducir {cuantitativamente) las condiciones meteoroldgicas y la
dispersién de particulas, si se contara con informacién mucho més precisa para definir
las condiciones de frontera y las condiciones iniciales del flujo.
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Capitulo 7
Conclusiones

La modelacién de flujos atmosféricos con particulas sélidas en suspensién, es un tema
dificil de abordar. La complicada naturaleza de los fenémenos fisicos que rigen la
interaccidn entre las fases (aire-sélido), hacen muy dificil (sino es que imposible) la
tarea de comprender, modelar y controlar estos flujos.

Los fenédmenos fisicos que se presentan en un flujo atmosférico con particulas sélidas,
estdn lejos de ser comprendidos en su totalidad, debido a que, entre otras circunstan-
cias, la obtencién de datos experimentales, en los cuales debe sustentarse la investi-
gacidn tedrica, son también muy complicados de obtener, ya que se reguiere de una
inversién econdmica de gran magnitud. Aunque la atmdsfera puede considerarse como
un laboratorio natural, llevar a cabo experimentos para caracterizar una region en
donde se liberan particulas, requiere de la participacion conjunta de diversos grupos
de investigacidn, involucrados con el estudio de la fisica de la atmdsfera.

En este trabajo, se han presentado los fundamentos tedricos y computacionales,
en los cuales se basan algunos de los modelos meteorolégicos que se encuentran ac-
tualmente en uso. El modelo que se ha propuesto, tiene caracteristicas que lo hacen
unico en relacién a otros modelos computacionales. Mientras que la mayoria de los
modelos, recurren a formulaciones que consideran a las particulas como elementos de
fluido, las cuales no alteran el campo del flujo, el modelo ATFLOW-LSD; permite de-
terminar la dispersién de particulas sélidas cuya concentracién puede alterar de manera
significativa el campo de velocidades e intensidad de turbulencia del flujo atmosférico.

En el presente estudio se ha mostrado, a través de comparar los resultados de la
simulacién numeérica con soluciones analiticas y datos experimentales, que el modelo
ofrece resultados alentadores. '

Los dos primeros casos de analisis: Flujo de Poiseuille en un ducto con seccién
transversal cuadrada (seccién 6.1) y el flujo turbulento sobre un placa plana con su-
perficie lisa (seccién 6.2), inicamente se presentaron con el propdsito de mostrar; la
capacidad que tiene la parte Euleriana del modelo, para calcular flujos que pueden
ser considerados como “simples” {comparados con un flujo atmosférico con topografia
compleja).

El tercer caso de andlisis: Simulacién de la capa }imite atmosférica utilizando un
modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds (seccién 6.3), constituye una aportacién al
entendimiento de la interaccién que existe entre los campos de velocidad y temperatura,
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con Jas caracteristicas turbulentas de un flujo que estd sujeto a las fuerzas de gravedad
y de Coriolis, y que tiene una condicién neutra o estable. En el andlisis de este caso, se
mostré que las constantes de los modelos de turbulencia, no deben ser tomadas como
constantes universales, ya que su valor depende fuertemente de las caracteristicas del
flujo. Se mostré también, que el modelo algebraico de esfuerzos de Reynolds que se
incluve en la parte Euleriana del modelo, es capaz de predecir la anisotropia de la
turbulencia en la regién cercana a la superficie terrestre. El incremento de la ener-
gia turbulenta en las direcciones longitudinal y transversal, y la disminucién de la
turbulencia en la direccién vertical (normal a la superficie), se obtuvieron de manera
satisfactoria. Los resultados del modelo, se compararon de manera extensa con datos
experimentales y con simulaciones numeéricas que aparecen en la literatura.

La simulaciéon numérica de la dispersién de particulas que se liberan (de man-
era continua o instantdnea), en un flujo con turbulencia homogénea, isétropa y esta-
cionaria, se presenté en la seccién 6.4. La comparacién de los resultados del modelo
con dos soluciones (analitica y numeérica) de la ecuacién de conservacién de especies,
permitié verificar que el modelo Lagrangiano (al seguir la trayectoria de algunos miles
de particulas), reproduce los resultados de la ecuacién Euleriana de adveccién difusién.
El modelo Lagrangiano propuesto, fue utilizado para reproducir la teorfa de la dis-
persién de particulas debido al movimiento turbulento, formulada inicialmente por
Taylor. Los resultados que se obtuvieron con el modelo, reproducen las caracteristicas
de la dispersion turbulenta que se presenta en tiempos corfos y largos.

Es necesario aclarar, que en este trabajo no se presenta de manera explicita el
andlisis de independencia de malla, de la solucién numérica de los cuatro casos discu-
tidos en las secciones 6.1-6.4. Sin embargo, conviene mencionar que buena parte del
tiempo de cémputo que se consumi6 durante el desarrollo de esta tesis, haciendo uso
de las diferentes computadoras de procesamiento rdpido, a las cuales tiene acceso el au-
tor (Origin-Silicon Graphics 8 procesadores R-10,000 DGSCA-UNAM, Origin-Silicon
Graphics 4 procesadores R-10,000 ININ, Cray-YMP DGSCA-UNAM, Onix-Silicor
Graphics 6 procesadores R-10,000 DGSCA-UNAM, 4 Estacién de trabajo IMPACT-
Silicon Graphics 1 procesador R 10,000 ININ), estuvo dedicado a realizar cdlculos con
diferentes tipos de discretizacion del dominio. En la solucién del flujo de Poiseuille,
aunque los resultados que se muestran en la seccion 6.1, corresponden a una malla de
50 x 39 x 39 celdas, se realizaron cdlculos con malllas numérica desde 9 x 9 x 9 hasta
40 x 69 x 69 volumenes de control. Conforme la malia numérica, se hacfa mas fina, el
error de la solucidon numeérica, fue cada vez menor. Este tipo de andlisis no se incluyé
en esta tesis, debido a que hubiera resultado més extenso el trabajo escrito.

El andlisis correspondiente al flujo turbulento sobre una placa plana, consumié
recursos de computo de manera extensa, ya que el problema se resolvié utilizando
diversas mallas numeéricas; desde mallas uniformes de 10 x 10 x 10 celdas, hasta mallas
no uniformes (con variaciéu logaritmica en la direccién vertical) del orden de 50 x 100
x 50 volimenes de control. La decisién de presentar en la seccién 6.2, los resultados de
una malla de 20 x 40 x 20, se debe no sdlo a que la solucion no varié apreciablemente

con mallas mds finas, sino a limitaciones en el tiempo de cémputo requerido.
La solucién del tercer caso de andlisis (seccidn 6.3), también consumié una gran can-
tidad de tiempo de cémputo, previo a tomar la decisién de utilizar 12 malla numérica de
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60 celdas en la direccion vertical. Se realizaron mdltiples pruebas con mallas numéricas
que variaron entre 10-100 celdas en la direccién vertical. Se realizaron una gran can-
tidad de experimentos numéricos, tornando en cuenta tanto mallas uniformes como
logaritmicas.

En la solucién del cuarto caso (seccién 6.4), no fue necesario analizar el compor-
tamiento del flujo al modificar la malla numérica. Lo anterior se debidé a que en este
caso, no se resolvieron las ecuaciones de la fase continua. Es decir; los campos de veloci-
dades y caracteristicas turbulentas del flujo, que transporta y dispersa a las particulas,
se consideraron como conocidos.

En el quinto y iltimo caso, no se intenté realizar estudios con diferentes mallas.
Esto se debid, a que la topografia del terreno se conforma de acuerdo a la malla que
se utiliza (recuerde que la topografia de la regidn se modela de acuerdo a la técnica
del "bloqueo de celdas”). Modificar la malla numeérica para modelar la regién de los
Geysers implicaria un trabajo intenso, de varias semanas, para definir los diferentes
archivoe que contienen informacién relacionada con:
1).-Identificacién de las celdas que tienen que "bloquearse” para definir la topografia.
Para cada ecuacion de transporte y conservacién que se resuelve, se tiene que generar
un archivo. :
2).-Identificacién de las caras de las celdas bloqueadas para impidir que fluya aire hacia
el interior, Para cada ecuacién de transporte y conservacién que se resuelve, se tiene
que generar un archivo,
3).-Definir las condiciones de frontera de velocidad, temperatura, energia cinética tur-
bulenta y disipacion de energia turbulenta, en cada una de las caras de las celdas que
conforman la topografia de la regién. La definicion de estas condiciones de frontera no
es nada trivial.

Lo expuesto en los parrafos anteriores fue lo que motivo que no se intentara realizar
ua andlisis de independencia de malla, de la simulacién numérica de] experimento en
el valle Anderson Springs.

7.1 Trabajo de investigacion a futuro

En el transcurso de esta tesis, el autor ha mencionado algunas actividades de inves-
tigacién que es posible llevar a cabo en un futuro cercano, tomando como base los
fundamentos tedricos que se presentan y el modelo matematico-computacional desa-
rrollado.
Algunos de los temas que se sugiere desarrollar son los siguientes:

.-El modelo (LSD) de dispersién de particulas que se ha presentado, genera las fluc-
tuaciones de velocidad de los remolinos turbulentos, como nimeros aleatorios indepen-
dientes, se propone que se incorpore un modelo de cadenas de Markov para que las
fluctuaciones de velocidad se generen, al meros con un paso de *memoria”.

~En el modelo LSD, el coeficiente de correlacion Lagrangiana del remolino que se
encuentra en contacto con la particula, tiene forma cuadrada, se propone que se incor-
poren en el modelo, diferentes formas del coeficiente de correlacién Lagrangiana, como
son las formas: "triangular”, "Gaussiana” y "exponencial”, y estudiar la influencia de
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éstos coeficientes sobre las caracteristicas turbulentas de la fase dispersa.

~En el modelo LSD, inicamente se obtienen promedios estadfsticos de grupo, los cuales
se llevan 2 cabo en un volumen de control. Esto conduce a obtener propiedades prome-
dio de la fage dispersa desde un punto de vista Euleriano. Se propone realizar promedios
estadisticos a lo largo de la trayectoria de las particulas, de tal manera que se logre
recuperar informacién estadistica que sirva para determinar, tanto el coeficiente de co-
rrelacion Lagrangiano de las particulas, como el coeficiente de correlacion Lagrangiano
de los elementos de fluido que interaccionan con la fage dispersa.

~El modelo LSD, considera que loz remolinos turbulentos tienen la misma escala de
longitud y tiempo en las direcciones =, y y z. Debido que en la atmésfera la turbulencia
es anisétropa, se propone que en el modelo se incluyan escalas de tiempo y longitud
(de los remolinos turbulentos que interaccionan con las particulas), que sean diferentes
en las tres direcciones.

~Se sugiere llevar a cabo actividades enfocadas a desarrollar un programa de computo
que resuelva las ecuaciones de conservacién del aire de la atmdésfera en coordenadas
generalizadas. Con un modelo computacional de este tipo, se pueden deformar las
mallas numeéricas de tal manera que se ajusten a la topografia de la region.

.-Se sugiere paralelizar el céddigo que se presenta en este trabajo. Si el cddigo se eje-
cuta de manera eficiente en computadoras con procesadores miiltiples en paralelo, serd
posible reducir el tiempo de ejecucién y llevar a cabo simulaciones en tiempo real.
~Es necesario iniciar un ambicioso programa de investigacién experimental, en donde
a partir de experimentos a escala reducida, de regiones con topografia complicada, sea
posible verificar tanto el modelo ATFLOW-LSD, como una gran variedad y cantidad
de cédigos que se han desarrollado (alrededor del mundo) en los ditimos afios, y los
cuales requieren de informacion experimental confiable.

~Con la experiencia adquirida en los dltimos diez afios en la simuiacién de flujos con
particulas, el autor sugiere abrir una linea de investigacién para desarrollar los al-
goritmos numéricos necesarios que permitan predecir el comportamiento de un flujo
turbulento (a escala laboratorio o a escala atmosférica), sin resolver las ecuaciones de
conservacién formuladas en un marco de referencia Euleriano. El comportamiento del
del medio continuo (fluido) se calculard a través de resolver la trayectoria de varios
miles de particulas que tienen que interaccionar unas con otras de tal manera que en
conjunto respresenten el fluido en movimiento turbulento. Estos métodos de particulas,
han sido utilizados en el campo de la astrofisica desde hace algunos afios.
.-Finalmente, se considera conveniente que el modelo ATFLOW-LSD, sea tomado en
cuenta para formar parte del micleo computacional de los sistemas de alerta y aviso
oportuno que existen alrededor del mundo. Estos sistemas predicen la dispersion de
nubes téxicas en caso de liberacién accidental a la atmdsfera.
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Apéndice A

A.1 Elementos de la matriz A(z, j) para el calculo
de los esfuerzos de Reynolds wu; y flujos de
calor ul¢'.

a).- i=1y j=1

<

o 9 /.. 2., '
B2t (2 )

~4
2 e

Desarrollando cada término se tiene:

o (L + aa”_:‘ ($2+3omcicir})+ (a2
(12 T} 5 (2t
1 o) o)
1 ({3 oo} 2 (- )
+uful (c';p_f: {—gg + i‘I’m-lczczf}) +
+uld’ {0} + uif’ (—g"Pﬂgz) +upf {0} = ;
b).- i=2 y j=2
Yath 2 2 (B 2P) + @ (T + T (A3)

Desarrollando cada término se tiene:
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0pt, 29 4 ,
[ eF
ulu'l ( azl { 3 ¢ 3 m—10202f )
Opur [ 22 4 Opti, (4D 8
+ujup ( Oz, {_'3 e E‘I’quzsz} + e {—-- + 3¢m,1C’2sz ) +
apul 29 4 ! aPtl«a 2 4 ;
+u1 ( 633 { 3¢ - BQm—IC2CZf} - 6331 {g + 3¢m—10202f -+
+;L-;2?2- + 6PU.2 {4@ + §@m_10205f} + 2¢m_1crp +
Oz, 3
enl 4‘1’ 8 Opts (28 4
5 (G (5% + gtemcicis) - L2 (304 fnciair}) +
dpu. 28 4
S e ( Ot (22 _dg \iChs ) +
oo T 2
+F {0} + 7 (5 aber) + 0 (0} = 5

c).- i=3 y j=3

wrladl 9
"‘3_""3_§ (Pss——P)+‘I’m- {HSSI 332)

[

Desarrollando cada término se tiene:

—f(0puy 1 20
Ui (—él% {—5; m-1C202f ) +
dpt, _E?_ ' 39"-2 [ 29 4 :
v 2("3-"52{ Je +3¢m_10202f} 8z, L 3c 3(1)"""'10202"c +
Bpu.l gg 2 3p'ﬁ3 ég 2 !
dott 29 4 €
+uzup ( ;z: {“’g;_‘ ~ 3ma0y sz m—lclp; ) +
opu: (28 4 oums (49, 2 )
izt (a:c3 { 3¢~ 3m1GiCf } Bz, 3¢ 3m-1CaCof y +
1 Bpus (40 | 2 ,
+‘U.3 3( + 323 { + 3®m_10202f )+
A0} + T (22 olier) + WG {0) = 2
d).- i=1y j=2 —
ujus . ,
sz’ = ?Plz + @m (H;m + le,z)
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Desarrollando cada término se tiene:

+A.8)

e (a”"ﬁ (2430, 0048

sy (24 28 (24 20, cioyr) + 22 {2 4 Fac f}+ “On-iCip=f ) +

a$1 2 6-’32 )
+ulul (6pu2{ + =@ C:Cf )+

333

3
2
J 3
+02U2( £o { 2 m—lczczf +
3
2

632
dpu
+u2u'3 ( 5;31 {

4705 (0} + 7 (20802 + 77 (0) + T {0} = 0

+

(I’m—l GZC;f

e).- i=1y j=3

P+ @y (Mg + My ) (A.9)

..‘-u-
u\
m |lel

Desarrollando cada término se tiene:

——0 (Opts (@
Tofl ol
ulul ( azl { P }) + (A-IO)
=  OpUs 2
tts ( 0z, { € }) +
—f(1 & i U
+uju (E 4 ? {aap::;a -+ aap:ll }) +
OpT —— (0pTy [ O
+ujul {0} + ubul ( 6pa,-21 { - }) + ujuf ( ;: {-—e—}) +

+uf {0} + w3 {0} + u3¥" {0} = 0

f).- i=2 y j=3
®
wuy _ —Pjy+ &y (Mg, +035,) (A.11)

K

Desarrollando cada término se tiene:

- — (Optis (& 3
uful {0} + uiulb ( ;:3 {? + -2-‘I>m_1020;f}) (A.12)

—— (8pi; ® 3
+uju; ( 2 {-e— + EQm—IC2G;f}) +
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+ubuf (3pu3 { + 3¢m—lc2c';.f })

322
0 ¢ 3 a 3 ’
+u2u3 ( + aP;:z { + Ecm—-lc2c;f} aF::i { + 2¢m-—10205f} + Qm— Clp f)
+ubul i { + ‘I‘m-—xczcéf }
33:3

+ET {0} + 5T {0} + 77 (ober) =0
Las expresiones algebraicas para los flujos de calor son las siguientes:

—9p0 ——08p8 ——038p0 K, K
F g+ Wl + Wl |~ P~ 8o Mgy (A3)

Desarrollando cada término se tiene:

T (_5, 8000\ == ( o 80p0\  ——r( . K0p0
ujuj ( @ge 31:1) + ujuf ( %e B2, +ujuz { —@ ¢ 9z, + (A.14)
+u5u {0} + wuf {0} + ufuf {0} +u10'( 1—@":%’;“‘) +
1
oo (g0 | o _g 89T
+329 ( @96 6.‘32 ) +U-3B ( (I) 63;3) 0
h).- i=2
wrer0pf  ——0, ——0pb Ko, K
_uzﬂf @a— [uzul ap + ai + 3ap ] QQ;P” - @e'e" ’29'1 (A.15)
Desarrollando cada término se tiene:
T T K 0p8\ | ——
O0p8 0pf
+U'2u.'2 ( @gﬁ'apz) +u,2 3 ( @anazs) +ugu§ {0} +
; s £ Opti , ( ) ,8p0
+ubd ( &y— o + & B9:Com— oz,
/) , 2 dpb
+u’20’ ( 1- @' £ ;uz + &5 ( ) ﬂgzcga— - @9p019f)
, k0 Bp8
+u'38'( TR é‘"‘;’ (1:,,( ) ﬂgzc,ap ):0
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i).- i=3

0pb + Wape

—_— K |l —-
gt — {agd
—u&_@a.— wiu! —/— —
3 6[31631 3263:

——0pf
+ el ] =Py~ @1y (A7)

Desarrollando cada término se tiene:

(0} + 7 (0} + 97 (-2, 220 ) & (a9

9 6
+uful {0} + uful (_(I,af?jf) +u ( q)enap ) +

€ 832 6.’03
o ,K.apu.s - ,f@pﬁa i _ , Kk Opts _
+u10( o 6::1) 20( @,E—a$2)+u36( 1-49; 66:1:3) 0
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Apéndice B

B.1 Desarrollo de los términos que constituyen la
ecuacion algebraica de los esfuerzos de Reynolds,

-~—1 y la ecuacién algebraica de los flujos de

calor, —ull'.

a).- § =2, j=2.
v 2 /., 2.,
i 2 — § + : (P22 - §P ) + Qm_l (Hfzz‘l + Hfzz'z) (B.l)
Py = P+ Ga (B.2)
» ——-0pT. —ap'ﬁ —Jpu ———

P}, = —2uld] aﬁf - 2u’,u’2—a;;2- - 2u’2u§-5%f — 2B g0 (B.3)
P*=P+G (B.4)

" a I3 _'6 ——6 u
P* = '-'-ﬂl-xap LI 2; S ;a:; (B.5)

—— Opti 7 3Puz ——0pty

—ubul —~ uhu -u
P P r ™
——0pUs ——0pls ——0pUs
‘“3”'1 a : u'3u"2 8z, u’3 ’33 _Pﬁg u‘20’
€ 3 3
21 = CiP; ('"-'2“'2 - guaty — 5“'2”'2) f (B.6)
— oy €
’22,1 = —ZM'ZuEC{pEf (B.7)
' ’ 3 3

222 = C2 (sz.z — gllzz2 - —2*1'122.2) f (B.8)
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donde

sustituyendo se tiene:

H'zz.z = —zcénzz,zf

2
Mys3 = ~C; (P — 3 P)

2

desarrollando los términos P,; y P, se tiene:

(B.9)

(B.10)

(B.11)

(B.12)

(B.13)

(B.14)

(B.15)

(B.16)

M5, = 2C,C3f { —2ubu I%puz 2ubu a;uz 2ubu %p } +
3pu.1 5 o 8
+- G2Cgf { 150, +u 3:52 uj 633 +
4o ol | 0l | ——rOpth
30202f{ 131+u . + ugu 3 By +
4 3pu3 ——0pU; ——0plUs
3% f{ 152, T Wy, Ty
Desarrollo en detalle de los términos que constituyen la ecuacion algebraica de los flujos
de calor, —ulé'.
b).- i =2.
—— & [—0p0 ——8p8 ——0Bpf K
”“’2'=‘I’:[“z“1:9£_+"2“23 + uju; 3Bza ‘I" — ®o=— Hzn
FPoy =Py + Ga
. __ apﬁz ,_apﬁ2 I 'apiz I
P29 = - {u @ azl <+ u26’ 632 + ﬂae ams + pﬂgzg
donde tk (——0pF | — B0 . 008
62 = 2ok (rgofl | g% | g
6% = € (ula 631 t 26 63:2 + u30 61‘:3}
201 = Cw_'-‘zgff
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Apéndice C

C.1 Parametrizacion de las funciones ¢,,, ¢p, U, ¥
v,

En las condiciones de frontera para las ecuaciones de cantidad de movimiento ecs. (3.50
y 3.51), energia térmica ec. (3.52), energia turbulenta ec. (3.72) y disipacién de energia
ec. (3.67), es necesario definir las funciones ¢, ¢, ¥m y Vs

Como se mencioné en la pagina 48, las funciones ¢n, s consideradas en las condi-
ciones de frontera, son diferentes a las utilizadas para definir la funcién f que aparece
en las ecuaciones (3.23, 3.24 y 3.26). Ademas se considera que ¢y, # ¢». Las funciones
universales ¢ms ¥ ¥Umas utilizadas en este trabajo son las siguientes (Boughton and
DeLaurentis, 1992):

Condicién Neutra, ({ — 0)

Upmp (0) =0 (C.1)
¢m,h (0) =] (02)

Condicién Inestable, (¢ < 0)
U, =2ln (%) +In (1'*2_4’52) — 2arctan (¢7}) + % (C.3)
¥, =2In (1 +2¢'71) (C.4)

donde

bm = (1 — 19¢,) "7 (C.5)
o = (1 - 14£,)712 (C.6)

En las ecs. (C.5 y C.6) se ha definido £, = y,/L, para indicar que la parametrizacién
de las funciones ¢mn ¥ Uma, se utiliza tinicamente en la frontera representada por el
punto y,, el cual se localiza en la capa superficial.
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Condicién Estable, (£ > 0)

U, = 0.667 (14.3 — £,) exp (—0.356,) — &, — 9.52 (C.7)
U, = 0.667 (14.3 — £,) exp (—0.35¢,) — (1 + 0.667¢,)*/% — 8.52 (C.8)

donde
$m =1+ &, {1 + 0.667 exp (—0.35¢,) [1 + 0.35 (14.3 — £&,)]} (C.9)

¢h =146 {(1 +0.6676,)"/% + 0.667 exp (—0.35¢,) [1 +0.35(14.3 - &,)]}  (C.10)
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Apéndice D

D.1 Muestra de los datos experimentales tomados
la noche del 19-20 de septiembre, en el valle
Anderson Springs

Se presenta una muestra de los datos meteorolégicos que se obtuvieron con las siete
sondas que aparecen en la figura 6.41, y cuya ubicacién se enlista en la tabla 6.1 de la
pagina 145.

En las figuras D.1-D.7, se presentan los siguientes datos meteorolégicos:
DD (DEQG) direccién del viento (donde proviene)

8§ (M/S) velocidad del viento

M.R. (GM/KG) (gramos de vapor de agua/kg de aire seco)
R.H. (%) humedad relativa

POT. TEMP (K) temperatura potencial

TEMP (°C) temperatura.

En la figura D.8, se presenta la concentracién del gas PMCH en la superficie de la
regién. Los datos de concentracion se midieron con muestreadores de superficie con
tiempo promedio de medicién de dos horas.

En las figuras de este apéndice se incluyen leyendas que indican: el nombre de la
sonda, la fecha y la hora en que se tomaron los datos (PST). En las figuras se especifica
si los datos se tomaron durante el ascenso (A) o descenso (/) de la sonda.

Las figuras D.1-D.8, se tomaron del reporte de Gudiksen (Gudiksen, 1983).
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