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Prologo

El presente trabajo trata sobre la simulacion dp ftle fluidos no newtonianos a
través de geometrias en las que existe un cambitosn el area de flujo (contraccio-
nes y/o expansiones). Los fluidos no newtonianosaspellos que no presentan visco-
sidad constante a temperatura, presion y composiigas o bien, que presentan propie-
dades elasticas o0 de memoria. La evolucion decédriizonas de recirculacion) al cam-
biar el flujo o la elasticidad del fluido, una exo& caida de presién y desarrollo adicio-
nal de esfuerzos, son fendmenos que reflejan alke@ondel comportamiento clasico (o
newtoniano) de los fluidos. Para las simulaciomestsizo el programa desarrollado por
el grupo de computacién y fluidos delaiversity of Wales Svansea, el cual tiene como
base el método de elemento y volumen finitos. ®&lsi el comportamiento de diversos
fluidos utilizando los modelos Pom-Pom, Phan-Thianher, Oldroyd-B y una modifi-
cacion del modelo Bautista-Manero. Estos modeleasigpn usarse para soluciones po-
liméricas desde bajas hasta altas concentracianelsdlvente y también ciertas solu-
ciones de tensoactivos. Las geometrias utilizadlasanales de secciones rectangulares
y cilindricas con contraccion 4:1 y contraccioninxgion 4:1:4. Se presto atencion es-
pecial al comportamiento reoldgico de los modekrs @si relacionar su comportamien-
to en flujo. EI modelo Pom-Pom se estudio en canplanos y en contracciones. El
fendmeno de caida de presion en exceso se estutimayor detalle, pues es un tema
gue ha mostrado una enorme dificultad tanto ennsendimiento como en su simula-
cion; para esto, el modelo fue principalmente O}dfB. El modelo Bautista-Manero se
utilizé para simular fluidos tensoactivos. Tambs&nobtuvo la solucién en flujo Poiseui-
lle estacionaria para este modelo, utilizando weegutimiento desarrollado por el profe-

sor Ken Walters.



Summary

This thesis is concerned with the numerical préaticbf two-dimensional viscoe-
lastic flows through channels, contractions andremtion/expansion geometries. In this
study, a hybrid finite element/finite volum&/fv) scheme has been employed to solve
the governing equations (mass and momentum corisarvand constitutive model).
Thefe/fv algorithm employs a time-stepping procedure tdwevto steady-state.

A number of rheological models have been usedtwuttte desired rheological be-
haviour. Amongst these are the recent Pom-Pommygmels (in particular the eXtended
or XPP variants), which are considered as a breaktjin due to their strong physical
background and their ability to reproduce qualigly the response of polymer melts in
rheometrical flows. The Phan-Thien/Tanner (PTTy&laf models is also employed to
compare simulation results for concentrated systeitis other models. In addition, for
Oldroyd-B, PTT and XPP models, Boger-like responas been represented under in-
creasing levels of solvent within the systems. Tas addressed the issue capturing en-
hanced excess pressure-drogxd) in contraction-type flows, phenomena that appear
only in axisymmetric geometries not planar and ¢@sstituted a major challenge for to
date numerical simulations. A further chapter ”uded where the recently introduced
Bautista-Manero (BM) class of models is considetedsimulate worm-like micellar
systems, this is, surfactants solutions. The wokm-nicelles can provoke highly vis-
coelastic effects, similar to those apparent wadlymer systems.

Vortex intensity decline is observed for fluidsplaying extension softening in 4:1
contraction flows, in sharp and rounded corner. Singpressive effect of inertia in vor-
tex cell-size is also gathered. Through a paranastigistment in the SXPP model, larger
stress and stretch values are observed for fluids higher degree of extension-
hardening and consequently, a reduction in numledoavergence has been found.
Similar vortex dynamics trends are followed foridlel (PPT and XPP) with similar
rheological properties. Excess pressure-drop dwercorresponding Newtonian fluid is
observed in small extent in contraction/expansiows. Axisymmetric flows display
much larger stress values than planar flows, whlthately causes the increasing trend
in epd. The response of the BM models in planar and action flows is gathered and
an analytical solution for the steady Poiseuiltaflis presented.



CAPITULO 1

Introduccioén

La simulacion por computadora ha sido una de las herramientas mas efectivas para
predecir la respuesta en flujos simples y complejos. También ha sido invaluable para
notar fenbmenos que ocurren en estos flujos, que de otra forma seria muy dificil de
observar. La Dinamica Computacional de Fluidos (Computer Fluid Dynamics o CFD) es
una de las ramas de las ciencias fisicas de mas rapida evolucion. La reologia
computacional puede ser considerada como parte la de CFD cuando el fluido en cuestién
es no newtoniano (complejo); sin embargo, todavia se necesitan importantes mejoras en

algoritmos numéricos y, en general, de las herramientas de simulacion.

Por otra parte, las nuevas ecuaciones constitutivas que estan surgiendo, representan
sistemas cada vez mas complejos. Entre estos, estan sistemas de polimeros fundidos y
sistemas micelares (tensoactivos). La representacion de moléculas ramificadas de
polimero fundido, en flujos cortante y extensional se ha mejorado desde la introduccién

de los modelos Pom-Pom [1,2]. En contraste, los modelos tipo Bautista-Manero [3,4]



Introduccion

surgieron con el proposito de predecir diversos fendmenos exhibidos por sistemas con

formacion de micelas tipo gusano.

La simulacion de fundidos de polimero es un tema importante en la actualidad. La
nueva clase de modelos Pom-Pom, derivados a partir de analisis teoricos, es considerada
como punto y aparte en reologia, debido a su capacidad de representar de forma
cualitativamente satisfactoria la respuesta de algunos sistemas poliméricos
monodispersos. Las soluciones y fundidos poliméricos son de gran importancia en la

industria de plasticos y pintura, entre otras.

Las soluciones de tensoactivos, capaces de presentar agrupaciones micelares de gran
longitud (tamafio), pueden exhibir respuestas reomeétricas similares a las presentadas por
sistemas polimeéricos. Estas soluciones micelares son capaces de cambios rapidos en su
estructura y por esto, en su comportamiento reoldgico [5]. Uno de sus usos mas
importantes es en procedimientos de extraccion de crudo, donde sirven como
mecanismo de transporte de particulas de ceramica, hacia la formacion del pozo, para
mantener fracturas (canales hidraulicos) abiertas. Al tener micelas gigantes, el fluido
presenta una muy alta viscosidad, por lo que pueden llevar las particulas y, una vez en
contacto con el petréleo, las moléculas de tensoactivo pueden aglomerarse en diferentes
tipos de micelas, de un tamafo significativamente menor. Lo anterior produce una
reduccion considerable en la viscosidad e impide el taponamiento de las particulas de
ceramica, permitiendo asi, que el aceite pueda fluir con mayor facilidad. Para modelar
este tipo de soluciones, se requiere que el modelo tome en cuenta la formacion y
destruccion de estructuras micelares. Recientemente se propusieron los modelos
Bautista-Manero [3,4], con el fin de representar dichos sistemas. Esta nueva clase de
modelos, esta basada en la ecuacién Oldroyd-B [6] y ademas, tienen acoplada una
ecuaciéon para la viscosidad, contendiendo parametros que gobiernan la formacion de

estructuras.
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Para algunos problemas, el mejoramiento tanto de las ecuaciones constitutivas como
de los métodos de solucion numeérica es mas que vital. La adecuada representacion del
fendmeno de caida de presion en exceso es uno de éstos. Dicha caida de presion en
exceso se observa en flujos a través de contraccion y contraccidon/expansion de
configuracion axisimétrica, para fluidos altamente viscoelasticos con viscosidad cortante
constante (fluidos de Boger), caida de presion que excede a la mostrada por un sistema
equivalente newtoniano. También resulta interesante que esto no ocurre en geometrias
de configuracion rectangular, en donde no se aprecia diferencia entre la caida de presion
de un fluido de Boger y un newtoniano, en condiciones equivalentes. Como se menciona
en el capitulo 7, el modelado de este fenbmeno requiere de ecuaciones reologicas
adecuadas, capaces de predecir valores de viscosidad extensional extremadamente
grandes, pero conservando la viscosidad cortante lo mas constante posible. EI modelo
Oldroyd-B, uno de los mas sencillos [6], exhibe una viscosidad al corte constante, sin
embargo, no existe limite superior en los valores de viscosidad extensional que predice,
es decir, esta viscosidad puede aumentar indefinidamente. Aln si con otros modelos se
pueden reproducir valores altos, pero delimitados, de la viscosidad extensional, la
convergencia en la simulacion puede no ser alcanzada; problema que se denomina como
alto numero de Weissenberfgsto es, el procedimiento de simulacion comienza con
niveles muy bajos de elasticidad, después, utilizando la solucion anterior como
condicion inicial, se incrementa ligeramente el nimero de Weissenberg y se realiza la
simulacién, asi hasta que la elasticidad es tal, que no se pueda encontrar una solucion
convergente. La pérdida de convergencia ocurre frecuentemente a valores de elasticidad

moderados.

El presente trabajo trata de la simulacion de fluidos viscoelasticos en flujo a través
de canal, contraccién y contraccion/expansion, en configuraciones rectangulares o
cilindricas. Se presta especial atencion a relacionar la respuesta en flujo simulada con las

propiedades reologicas del fluido. Funciones materiales tales como viscosidad cortante y
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extensional pueden ayudar a determinar la naturaleza de la deformacién que ocurre en
flujos complejos, y esta informacién puede ser guia para seleccionar las funciones
materiales requeridas para estimular alguna respuesta de flujo en particular. Flujos a
través de contraccién y contraccién/expansion son frecuentes en procesos industriales,
tales como moldeado por inyeccion. Estos flujos también han sido utilizados para probar
y comparar la eficacia de algoritmos numéricos (benchmark). Con este fin, la dinamica
de vdrtices, caida de presion y velocidad en la linea central o de simetria son
caracteristicas frecuentemente reportadas en la literatura especializada (ver por ejemplo
[7-10]). El flujo a través de contracciones ha sido también sujeto de analisis tedricos
como el desarrollado por Binding ([11-14]), que es uno de los estudios mas importantes,
gue bajo ciertas condiciones, permite aproximar la viscosidad extensional mediante

informacion de caida de presion.

Los métodos de elemento finito y volumen finito son algunas de las herramientas
mas utiles en la simulacion numérica. Han probado su capacidad en una variedad de
geometrias complejas en muchas areas, tales como disefio de aviones, ingenieria de
reactores y reologia computacional. En este estudio, el método empleado consiste en una
formulacién hibrida de elemento y volumen finitos, algoritmo desarrollado por el grupo

de reologia computacional de la University of Wales, SwaRs&z Unido.

En el capitulo 2, se presentan las ecuaciones basicas de mecéanica de fluidos y
reologia. Se explican los términos de flujo reométrico, viscosidad cortante y extensional,
términos utilizados en gran parte del estudio. Se presenta con cierto detalle el modelo
Pom-Pom [1,2] y sus funciones materiales, ademas de algunas de sus modificaciones. Si
se requiere de informacidn reologica adicional, ésta sera presentada en los capitulos

relevantes, por ejemplo, el modelo Bautista-Manero [3,4] se discute en el capitulo 8.

El capitulo 3 consiste en una breve descripcién del algoritmo numérico utilizado, el

algoritmo hibrido de elemento finito/volumen finitde/fy). Este meétodo ha sido



Introduccion

configurado para representar adecuadamente el flujo de fluidos viscoelasticos en
geometrias complejas. Ademas, considera la diferente naturaleza matematica de las
ecuaciones que se resuelven (ecuacion de momento y modelo reoldgico). El algoritmo
ha probado su capacidad al resolver problemas con los modelos Oldroyd-B y Phan-
Thien/Tanner, entre otros (ver [7,8,15,16]).

El modelo Pom-Pom [1,2] en flujo a través de canales rectangulares es considerado
en el capitulo 4. El flujo Poiseuille, provocado por presion, es un flujo simple que no
presenta puntos singulares en la geometria. Este representa secciones de tuberia/canales
en practicamente todos los procesos de flujo. En los procedimientos numeéricos, la
solucion del flujo Poiseuille es necesaria para generar las condiciones de entrada a

geometrias complejas.

En el capitulo 5, se presentan las simulaciones de flujo con el modelo Pom-Pom a
través de una contraccion 4:1 planar, con esquina abrupta. Se reportan resultados de
esfuerzo, extensidon molecular, rapidez de deformacion y dinamicas de vortices; se
incluyen comentarios que relacionen estas respuestas con las funciones materiales del
fluido simulado. En los capitulos 4 y 5, se incluye también una comparacién entre dos

procedimientos numéricos de solucion.

El efecto de la viscosidad extensional en el flujo por contraccion 4:1 es estudiado en
el capitulo 6, donde se presentan diferentes niveles de aumento en la viscosidad
extensional mediante ajuste en los parametros del modelo. Con el fin de obtener
simulaciones convergentes a niveles de Weissenberg mas altos, la esquina reentrante de
la contraccion se cambia de abrupta a una con cierta curvatura. De nuevo, se presentan
resultados en términos de esfuerzo, dinamica de vortices, rapidez de deformacion y
estiramiento molecular; y estos son relacionados con las propiedades del fluido en flujos
reométricos. Se incluye una seccion en donde se estudia el efecto de singularidades

propias del modelo Pom-Pom [1,2] sobre el flujo. También se presenta una comparacion
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entre resultados con el modelo Pom-Pom y Phan-Thien/Tanner, mostrando ambos

modelos, similares propiedades reoldgicas.

En el capitulo 7 se presenta un estudio del fendmeno de caida de presion en exceso
para fluidos de Boger. Los fluidos utilizados presentan un aumento extremo en la
viscosidad extensional, y una variacion minima (nula para el modelo Oldroyd-B) en la
viscosidad cortante; otra variable es la fraccion de disolvente en el sistema. El analisis
abarca el flujo por contraccidbn y contraccidn/expansion, para configuraciones
rectangulares y cilindricas; se presentan comentarios sobre la relacion entre la caida de
presioén, funciones materiales, esfuerzo y rapidez de deformacion. El capitulo 7 también
muestra la necesidad de adoptar otro punto de vista en el campo de flujo. La observacion
y verificacion de variables a lo largo de la linea central, no proporciona informacion
suficiente para el estudio, debido a que no capta los fenbmenos complejos que ocurren
en las capas de fluido en contacto con la pared de la restriccién. Uno de estos fenédmenos
permite apreciar la relacion que guarda la presion y el esfuerzo en la vecindad de la

restriccion.

El modelo Bautista-Manero [3,4] es descrito en el capitulo 8, que incluye un andlisis
de sensibilidad de las funciones reolégicas, variando los pardmetros propios del modelo.
Se reportan resultados de las simulaciones, a través de contracciones 4:1 de
configuracion rectangular, en términos de la dindmica de vortices. Para esto, se
emplearon fluidos que asemejen el comportamiento reolégico de dos fluidos de Phan-
Thien/Tanner. Se implement6 un esquema de diferencias finitas, para la resolucién de
flujo Poiseuille estacionario unidimensional en un canal rectangular, con el fin de
calcular la caida de presion. Adicionalmente, también se encontro la solucién analitica
para este problema, solucién que estd completamente acorde a la obtenida por el
procedimiento de diferencias finitas.



CAPITULO 2

Ecuaciones Basicas y Reologia

Las ecuaciones basicas de mecanica de fluidos que permiten la descripcion del mo-
vimiento y de la conservacion de materia son presentadas en este capitulo. Ademas, se
muestran los modelos reolégicos considerados en el presente trabajo. Estos modelos re-
lacionan las fuerzas que actuan sobre un volumen de fluido con sus fuerzas internas. La
respuesta del fluido se estudia primero en flujos “simples”, obteniendo de esto las
herramientas para analizar flujos mas “complejos”. De manera adicional se incluye un
breve resumen sobre modelos conocidos como los de Maxwell, Oldroyd-B y Phan-
Thien/Tanner. Finalmente se considera con mayor detalle una clase de modelos introdu-

cida mas recientemente: las ecuaciones Pom-Pom y su respuesta en flujos reométricos.
2.1 Introduccién
La reologia es la rama de la fisica que esta enfocada a la descripcion y determina-

cion de la deformacion de la materia. Cominmente, los redlogos estan interesados solo

en el flujo de fluidos complejos o0 no newtonianos, los cuales son aquellos cuya viscosi-
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dad puede variar aun a condiciones constantes de presion y temperatura. El agua es el
clasico ejemplo de un fluido simple, mientras que una pintura, la cual requiere agitacion
antes de aplicarla a una superficie, es uno de los ejemplos mas comunes de un fluido con

viscosidad variable.

Un caso especial de fluidos no newtonianos son los llamados materiales viscoelasti-
cos. Para explicar este término es apropiado el definir primero términos mas sencillos
comosolidosy liquidos Si al aplicar una fuerza cortante sobre unidad de area (esfuerzo)
un elemento material no cambia su forma de manera continua, es decir, no fluye, sin to-
mar en cuenta qué tan pequefio sea el esfuerzo aplicado, entonces se dice que el material
es un solido. En cambio, si el material fluye, sin considerar qué tan pequefio es el esfuer-
z0, entonces se dice que se trata de un li§uil@omportamiento sélido-elastico puede
ser representado adecuadamente con la ley de Hooke, en tanto que el comportamiento
liquido-viscoso puede ser modelado con la ley de Newton. Un material viscoeléstico es
aguel que exhibe ambos comportamientos sélido-elastico y liquido-viscoso. Un elemen-
to material presenta propiedades viscoelasticas si, después de que se deja de aplicar un
esfuerzo sobre éste, el tiempo en que el fluido alcanza el estado de reposo puede ser ob-
servado (medido).

La investigacion del presente trabajo se basa en la teoria del continuo, lo cual es una
idealizacion de la materia, en donde la distancia entre las moléculas, y el cambio en pro-
piedades debido a estas longitudes son ignoradas; esto se lleva a cabo considerando un
namero suficientemente grande de moléculas para que las propiedades promedio repre-
senten de manera adecuadalementade fluido. Para obtener la respuesta del elemento
al ser deformado, se aplican los balances diferenciales e integrales de energia, materia y
cantidad de movimientdefyes de conservaciinLos balances se aplican sobre peque-
flos volimenes, suficientemente grandes para satisfacer la teoria del continuo. A este

analisis se le denomimaecanica del medio continuBl aproximar la respuesta en flujo

" Definiciones tomadas de Barnes et al. [18].
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de materiales reales, es parte de ambos campos, reologia y mecanica del medio continuo.
El uso de ecuaciones constitutivas es la conexion fundamental entre estas dos areas. Es-
tas ecuaciones contienen informacion especifica (esfuerzos internos, presion, extension

molecular, entre otros) de fluidos idealizados.
2.2 Flujos reométricos

El estudio de flujos simples es esencial para relacionar la respuesta del mismo fluido
en situaciones de flujo mas complicadésjo cortante simpley deformacion extensio-

nal son ejemplos de estos flujos simples o reométricos
2.2.1 Flujo cortante simple

Suponiendo que se tiene un fluido contenido entre dos placas planas de extension
infinita, con una separacidm y que ademas la placa superior se mueve a velocidad
constantdJ. Se tiene entonces que, la fuerza cortante por unidad de area (esfQlerzo
requerida para mantener la placa con la velocidad constante, es proporcional al gradiente

de velocidad (rapidez de corfe, i.e.
a=n,(y)y. (2.1)

Un fluido newtoniano es aquel que presenta un factor de proporcionglidacs-

cosidado resistencia al flujp constante. En este tipo de flujo, un volumen de fluido es
deformado, perdiendo su forma original; por ejemplo, supdngase que se observa un ele-
mento cubico de fluido a un tiempo de referencia dado, los angulos internos del elemen-
to son de 90°. Si tiempo después se observa el mismo elemento, se encontraran angulos

diferentes (ver Figura 2.1).
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Figura 2.1.Representacion esquematica del flujo cortante simple.

El campo de velocidadels;:(u,v,vxb y el tensor de rapidez de deformacidren

flujo cortante simple estan dados por:

u(y)=yy . 0y 0
v=0 y d:§ y 0 0 (2.2)
w=0 000

Existen otras propiedades que permiten diferenciar entre fluidos newtonianos y no
newtonianos, éstas se denominan como primera y segunda diferencia de esfuerzos nor-

males, N, y N,, respectivamente. Sus magnitudes son cero para fluidos newtonianos,

mientras que para los no newtonianos, las definiciones son:
N, (V) = 0 =0y, = (1) 7, (2.3)
N, (y) =0, -0,,=w,(V) /. (2.4)
Normalmente se observa que,
N, >0 y N, >>|N,|. (2.5)

2.2.2 Flujo extensional

En este tipo de flujo, el elemento de volumen de fluidestisadoen una direccion

en particular, y debido a la condicién de incompresibilidad, existeampresioren las

10
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otras direcciones. La Figura 2.2 presenta un elemento de volumen cubico de un fluido a
un tiempo de referencia (linea punteada). Después, y a causa de la deformacion, el ele-
mento de volumen es extendido en una direcoijnrientras que la compresion ocurre

en las otras dos direcciongs ), preservando el volumen original.

La rapidez de deformacioén en este flujo extensional es constante y se le denomina
rapidez de tensié@ . En este caso, no hay deformacién cortante, el volumen mantiene
esencialmente los mismos angulos internos, pero las longitudes son modificadas. El

campo de velocidades y el tensor de rapidez de deformacion pueden expresarse como:

u(x)=¢x & 0 0
v(y)=-1iéy y d=|0 -1& 0 (2.6)
w(z)=-1¢z 0 0 -3¢
La resistencia o viscosidad extensional esta dada por,
Oy =0, =0,~0,,=1{€)&. 2.7)

U+— 1 ! —U

Figura 2.2. Representacion esquematica del flujo uniaxial.

Para un fluido newtonian@j, es constante a cualquier rapidez de deformacion, satisfa-

ciendo ademas, la siguiente relacion:

e =35 (2.8)

11
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Adicionalmente, se espera que todos los fluidos, incluyendo aquellos con propiedades

viscoelasticas, satisfagan (2.8) a valores bajos de rapidez de deformacion, esto es,
e (E - O) = 373 (y - 0) : (29)

La relacion de TroutonT{r) se define como el cociente de la viscosidad extensional

sobre la cortante. Para relacionary £ y asi evaluar estos dos tipos de viscosidades,

Jones et al. [17] propusieron la siguiente definicion de la relacion de Trouton:

Tre_e(é) (2.10)

n.(r=+3¢)

Para fluidos inelastico¥r asume un valor constanté&r(=3) a cualquier valor

de £, mientras que para los fluidos viscoelasticos, se espera que se cumpla la relacion
Tr(é - 0)=3. (2.11)

A lo largo de la linea de simetria (linea central) de un flujo a través de una con-
traccion, se presenta el flujo extensional puro, en tanto que cerca de la contraccion (fuera
de la linea central) se presenta una mezcla donde ocurren ambos tipos de deformacion,
cortante y extensional. El tipo de flujo extensional que se ha descrito es llamado
uniaxial. Existen otros tipos de flujos extensionales como el biaxial y planar, que son
muy semejantes (ver ref. [18]). En contracciones de geometria cilindrica, el flujo exten-
sional en la linea de simetria es uniaxial, mientras que en geometrias rectangulares de
dos dimensiones, la extension que se presenta es planar, donde un elemento de volumen

es estirado en una direccidon y comprimido en otra, dejando una direccién sin cambio.

Las ecuaciones que describen la extension planar son similares a las de flujo

uniaxial,

12
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Ne =47, (ewtonian, (2.12)

n.(¢ - 0)=4,(y - 0 (iscoelastich (2.13)
7. (£)

Tr=——-—"-+, 2.14

r n(v=2¢) (2.14)

Tr(é -~ 0)=4  (viscoelastich (2.15)

Para una descripcion mas detallada de estos flujos reométricos, se recomienda con-
sultar referencias como Barnes et al. [18]. De manera adicional, las referencias [19-21]

pueden ser utiles como referencias generales del tema de reologia.
2.3 Ecuaciones constitutivas y ecuaciones basicas

El principio basico de conservacion de materia debe ser satisfecho a cada instante en
el tipo de flujo considerado. Este principio se expresa matematicamente mediante la
ecuacion de conservacion de materia (ver [22-24]),

%—'tO+D[qu):O. (2.16)

En la ecuacion (2.16)p es la densidad del fluiday el vector de velocidadesty, el

tiempo. Para fluidos incompresibles, aun si el flujo depende del tiempo, el balance de

materia se reduce a
O =0. (2.17)

La segunda ley de movimiento de Newton puede ser aplicada a un elemento de flui-

do. Esta ley indica que el cambio de momentum lineal en un sistema es igual a la suma

13
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de las fuerzas que actuan sobre él. Estas fuerzas pueden clasificarse en dos tipos: las que
actuan sobre todo el volumen del elemenbody forces) tales como las fuerzas gravi-
tacionales y electromagnéticas, y las fuerzas interrsasf§te forces), debidas a la

friccion entre las moléculas de fluido. Estas Gltimas fuerzas afectan al elemento de fluido

a través de su superficie limitante. En forma diferencial, el balance de fuerzas es (ver

referencia [25]):
ou
p(a+uﬂﬂuj:—mp+mlj+pl:, (2.18)

donde p es la presionT es el esfuerzo sin la contribucién hidrostaticaepresenta los

fendmenos viscosos/viscoelasticos. Las fuerzas de volumesgn ignoradas ya que la
contribuciéon por gravedad, en los casos aqui tratados, es mucho menos significativa que

la contribucion debida a otras fuerzas, como la presion o el esfuerzo.

Como se mencion6 anteriormente, los fluidos newtonianos presentan una viscosidad
constante tanto en flujo cortante como en extensional. Otra caracteristica es que su res-
puesta a una deformacion es instantanea. El modelo general para un fluido newtoniano

incompresible es,
T=2ud. (2.19)

La substitucion de la ecuacion (2.19) en (2.18) produce las ecuaciones de Navier-Stokes.
En todos los casos del presente estudio, se consideran unicamente flujos isotérmicos en

régimen laminar. En la ecuacion (2.19) el tensor de rapidez de deformacién es:

d=4(0u+[0u]'). (2.20)

“El tensore es llamado el tensor de esfuerzos de Cauchy, y esta relacionado con €l tensdiante
o =—pI+T, dondel es el tensor identidad.

14
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Los modelos reoldgicos o ecuaciones constitutivas deben satisfacer ciertos criterios
basicos para representar matematicamente de manera adecuada la respuesta del fluido

[24,26], estos criterios son,

. Determinacion del esfuerzel esfuerzo de un fluido viscoelastico esta determinado

por el historial del movimiento de ese cuerpo.

. Accion local el esfuerzo en cualquier punto del fluido esta determinado por el histo-

rial de deformacion de la vecindad (infinitamente pequefa) que rodea dicho punto.

. Independencia del marco de referendia expresion de las ecuaciones constitutivas
debe ser independiente del sistema coordenado.

. Independencia bajo movimiento de cuerpo rigid® ecuacion constitutiva debe re-
flejar la independencia del movimiento absoluto en el espacio; esto es, si las ecua-
ciones estan expresadas correctamente, cualquier movimiento de cuerpo rigido im-

puesto a todo el fluido no debe afectar la respuesta del material.
2.3.1 Modelos Maxwell y Oldroyd-B

El modelo de Maxwell [27] es considerado como el primer modelo viscoelastico. En
forma unidimensional, este modelo puede obtenerse mediante una combinacién de un
resorte de Hooke y un amortiguador (elemento newtoniano) en serie (ver Barnes et al.
[18]).

Ho 0 _
T+ T_Zupj, 2.21
G, ot (22D)

0

donde G, y 1, son el modulo elastico y la viscosidad, respectivamente. El tiempo de

relajacion para un fluido de Maxwell esté definido gor 14, /G, .

15
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Aplicando los principios mencionados anteriormente, la ecuacion (2.21) puede ser

re-escrita como el modelo convectivo superior de Maxwell (UCM),

O
T+AT =2ud, (2.22)
0 bien, como el modelo convectivo inferior (LCM),
A
T+AT =2ud, (2.23)

O
donde para un tensor arbitrar®, las derivadas convectivas superiok )(e inferior-

A
(A) estan definidas como

(2.24)

A
A= A+uma+(u) B +A O | (2.25)

El modelo de Maxwell no contiene ningun término que considere la presencia de un

disolvente (componente puramente viscoso). Para mejorar esto, se introduce a la ecua-

cion (2.22) un tiempo de retardd, :

O O
T+/1T:2yo(d +)|de. (2.26)

]
La ecuacion (2.26) es conocida como el modelo Oldroyd-B. Sin embargo, el t&mino
introduce problemas numeéricos de discretizacion, debido a la presencia de derivadas de

segundo orden de la velocidad. Para solucionar ésto, el modelo es separado en dos ecua-

16
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ciones diferenciales, una que representa el esfuerzo o contribucion polimérica y otra para

la contribucion del disolvente (fluido newtoniano), esto es,

O
T+At=2ud, (2.27)
1. =2ud, (2.28)
T= = S
=TT, Mo = Hot 1y, y Ay=———A. (2.29)
Mt U,

En las ecuaciones (2.27)-(2.29) representa el esfuerzo polimeérica, la viscosidad

polimérica a bajos valores de rapidez de deformactQry f, son las contribuciones
del disolvente. La viscosidad extensional predicha por los modelos de Maxwell y Ol-
droyd-B tiende a infinito cuando la rapidez de deformacion se aproxi];{(&h); de

manera adicional, la viscosidad cortante es constante a cualquier valor de la rapidez de

corte y la segunda diferencia de esfuerzos normales es cero, excepto para el modelo

convectivo inferior de Maxwell, que predice de forma excesidg a

Una mejor prediccion dé&\, se logra al usar el operador diferencial convectivo in-

ferior simultaneamente con el convectivo superior. EIl modelo de Johnson-Segalman in-
troduce un operador que combina dichas derivadas. Sin embargo, la viscosidad exten-

sional sigue con valores indefinidos; dicho modelo es:

O
T+AT =2ugd (2.30)

donde el nuevo operador se define, aplicado a un tensor arbitrario, como:

E\:(l—%Z)R+%ZAA\ :AD+((d &+t ). (2.31)
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{ es el parametro que controla la proporcion de las dos derivadas, y generalmente su
valor cae dentro del intervalo<{ <2, dondeN,/N,=-3{ y ¢ =0.2 dan valores

razonables deN, (ver referencia [26]).

2.3.2 Modelo de Phan-Thien/Tanner

La prediccion de valores fisicamente no validos por el modelo de Johnson-
Segalman se corrige con el modelo de Phan-Thien/Tanner (PTT) [28]. Este modelo con-
sidera la creacion y destruccién de uniones o nodos de estructuras. Los fenomenos de
adelgazamiento al corte y espesamiento en extension seguido de adelgazamiento son re-

producidos de manera razonable por este tipo de modelos, los cuales pueden ser expre-

sados como:
O
f(r)T+AT =2ud, (2.32)
La funcion extra,f (1), es,
e[‘fPTT/itr(T)]
exponencia
f (1) = /1 P (2.33)
1+ &prr—tr (1) lineal

p

La expresion lineal se obtiene a partir de una expansion en series de Taylor del modelo
exponencial. Ambos modelos predicen adelgazamiento al corte y espesamiento en la ex-
tension. Se anticipa adelgazamiento en la extension después del espesamiento sélo en el
modelo exponencial, mientras que en la version lineal, una vez que se alcanza el maximo
en viscosidad extensional, este valor se mantiene a valores de rapidez de deformacion

mayores; sin embargo, para ciertos valores extremos de los paransetros {) se

puede observar un adelgazamiento moderado en extension aun para la version lineal.
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2.3.3 Modelos Pom-Pom

El modelado reoldgico de sistemas de polimero fundido ha probado ser una tarea
dificil, en particular cuando se trata de representar simultaneamente las propiedades en
flujo extensional y cortante. Modelos constitutivos como el de Phan-Thien/Tanner
(PTT), Giesekus y el de Kaye-Bernstein-Kearsley-Zapas (K-BKZ) tienen dificultades
para representar satisfactoriamente estos sistemas. Empleando una modificacién al mo-
delo K-BKZ multimodal, Mitsoulis et al. [29] lograron predecir la dinamica de los vorti-
ces para polietileno fundido de baja densidad (LDPE). Aun cuando los modelos PTT

pueden representar una variedad de respuestas en flujos reométricos, el paametro

controla simultaneamente el grado de espesamiento en la extension y el adelgazamiento
al corte, por lo que al ajustar la respuesta extensional de un sistema real, es probable que
la viscosidad cortante no sea representada de manera satisfactoria o visceversa (ver
Aboubacar et al. [7]).

El modelo Pom-Pom fue introducido por McLeish y Larson [1] para representar sis-
temas constituidos por moléculas idealizadas de polimero (ver Figura 2.3), y es conside-
rado como un paso relevante en reologia. EIl modelo toma en cuenta la estructura de las
cadenas poliméricas, basandose en la teoria del flujo en un tubo formado por las molécu-
las vecinas (ver [30]). En la teoria de los modelos Pom-Pom, las moléculas de polimero
estan representadas por un segmento lineafjoeletdbackbone), con el mismo nime-

ro de brazosg (dangling arms), que brotan de ambos extremos del esqueleto. Es impor-

tante mencionar que no existe un limite en el nimero de brazo, al menos no un limite
tedrico. El arrastre que el sistema ejerce sobre estos brazos provoca el estiramiento del
esqueleto. La presencia de los nodos (branching points) donde surgen los brazos, retrasa
el movimiento reptante del segmento lineal. Los extremos de los brazos pueden seguir
moviéndose y el proceso de retraccion de estos brazos ayuda a que la molécula (cadena
polimérica) se libere del tubo de restricciones formado por las moléculas vecinas. Esta

retraccion comienza cuando la molécula alcanza su maxima extension.
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Figura 2.3. Molécula idealizada Pom-Pom.

Los brazos se liberan del tubo de manera gradual por difusion. Una vez que éstos se han
relajado, el esqueleto puede entonces, relajarse debido al movimiento de los puntos no-
dales. La extension de las cadenas de polimero se representa por el patametres

el cociente entre la extension real y la extension de equilibrio o reposo,

A = Lesqueltn/l‘o

esquelto

Un aspecto clave de este nuevo tipo de modelos es la introduccién de dos tiempos
(en vez de so6lo uno) de relajacion, uno para el estiramiento y otro para la orientacion. El
modelo consiste en dos ecuaciones interdependientes. En la formulacion original, el
hecho de que la molécula alcance una extension maxima (restriccion de extension finita)
introduce una discontinuidad en el gradiente de la viscosidad extensional estacionaria
(ver ref. [31]). Ademas de esto, el modelo sufre de dos problemas importantes, el prime-
ro es la prediccion de una segunda diferencia de esfuerzos normales nula y la otra, es
gue la orientacién del esqueleto a valores altos de la rapidez de deformacion extensional

no tiene limite.

Inkson et al. [32] utilizaron un modelo Pom-Pom multimodal; sin embargo, las de-
ficiencias siguieron presentes. Al modificar la evolucion de la ecuacion de la extension
molecular, A, Blackwell et al. [33] permitieron el desplazamiento de los puntos nodales.

Esto tiene el efecto de atenuar los picos no suaveg €3i], no obstante, ain pueden

detectarse discontinuidades provocadas por la restriccion de la maxima extension mole-
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cular. Con el objetivo de eliminar estas deficiencias en el modelo, Verbeeten et al. [2,34]

introdujeron el modelo Pom-Pom extendido (eXtended Pom-Pom o XPP).

La evolucion de la contribucion polimérica del esfuerzo en la version extendida de

una ecuacion (Single eXtended Pom-Pom model o SXPP) es:

A, T+ f(r)r+Gir&+Go[f(r)—1]| =24,G4 , (2.34)
0
donde
= @ —1 (1-1) i - a
f (r) 2)'05(1 /Jéf ta| b 3Goztr(r['t) : (2.35)

Aqui, A, > A, son los tiempos de relajacion de la orientacion y del estiramiento, res-
pectivamenteG, es el modulo de relajacion lineal. Note que en la ecuacion (2.35), el
término tr(r Ec) es la traza de la contraccion del tensor extra de esfuerzos, que es un

escalar. Para predecir una segunda diferencia de esfuerzos normales distinta de cero,

N,, Verbeeten et al. [2] incorporaron un parametrg,tipo de Giesekus. Cuando el
parametro de anisotropia se define como cBioes también cero, y al incrementar,

esta diferencia de esfuerzos normales se vuelve mas significativa. Sin embargo, Clemeur
et al. [35] han mostrado que la incorporacion de este parametro produce “defectos numé-

ricos” a ciertos valores de y q (ver seccidon 6.3.2 para mayores detalles).

Con el modelo SXPP, la extension de la molécula estéa en funcién del tensor extra de

[ 1
A= 1+3—Go\tr (7). (2.36)

esfuerzos
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En la ecuacion (2.36), el valor absoluto no esta incluido en la formulacion SXPP

original. Aqui, esta modificacion es necesaria para que la solucion numeérica converja a

valores mas altos de elasticidad, al evitar problemas CLtﬂ(ld))< 0 en flujos comple-

jos (que puede ocurrir sélo numéricamente). El parametem la ecuacion (2.35) fue
incorporado para remover la discontinuidad en la derivada de la viscosidad extensional.
Los autores encontraron que el valor recomendado es inversamente proporcional al
numero de brazos de la molécula; mas precisament®'q. Finalmente, el componen-

te extra del tensor de esfuerzos puede ser escrito como la suma de las contribuciones po-

limérica y del disolventeT =1+ /2d.

Notese que en el modelo XPP (2.34), el componente del esfiigrno es necesa-

riamente cero, aun en flujos bidimensionales; la presencia de este esfuerzo puede impli-
car resultados distintos en simulaciones 2D y 3D aun cuando en las ultimas, el confina-

miento en direccidrz sea grande en comparacion con las direccigngsy .

2.3.3a Modelos Pom-Pom alternativos

El modelo Pom-Pom original ha atraido la atencion de diversos investigadores los
cuales, con el fin de mejorar o utilizar el modelo en sus codigos de computo, le han
hecho modificaciones. Se presentan a continuacion algunas de estas versiones, que para

este trabajo se consideran relevantes.
-Modelo Doble

El modelo Pom-Pom extendido doble (Double eXtended Pom-Pom o DXPP) fue in-
troducido simultdneamente junto a la versidén de una ecuacién SXPP por Verbeeten et al.
[2]. En esta forma, en vez de calcular el esfuarzta solucion esta en términos del ten-

sor de orientaciors.
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El modelo DXPP puede expresarse como,

T=G,(34%s-1), (2.37)
_ 2
stf(9) st 9L 3 s (2.38)
3,/ Ay,
94 Luma=2a d:S—Me”(“), (2.39)
ot Ay,
f(S)=2d:S+——|1-a-3A'tr (S(H) |, (2.40)

Ob

dondel es el tensor identidad y, al igual que en el modelo SXRP/q. La principal

diferencia en DXPP, con respecto a la version SXPP, es que la extensién molecular se
calcula a partir de una ecuacioén diferencial parcial. Debido a que ambos modelos surgie-
ron a partir de las mismas suposiciones, las soluciones utilizando el modelo SXPP o el
DXPP deben arrojar las mismas soluciones. La diferencia en la obtencion de ambos mo-
delos, es que la version de una ecuacion toma ventaja del hecho de que a cualquier tiem-
po y en cualquier flujo, la traza del tensor de orientacidén es cero, por lo que la ecuacion

para el estiramiento toma una forma algebraica.
- ModeloA*XPP

Con el fin de implementar el modelo XPP en un simulador con métodos espectrales,
van Os y Phillips [36] propusieron una modificacién al modelo extendido. Esto resultd
en un modelo que es una combinacién entre el doble y el de una ecuacion, con el tensor
de esfuerzos a resolver, no el de orientacion. El modelo consiste en las ecuaciones (2.53)

-evolucién del esfuerzo y (2.54)-funcién extra, del modelo SXPP; para calcular la exten-
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sion de la molécula, estos autores utilizaron la ecuacion del modelo DXPP, pero en
términos del tensot (ver seccion 5.3.3 para mas detalles de este modelo),
aA _ 1 A _1 v()—)

—+ullA = dr—-——e
ot 341G, A

(2.41)

- Modelo extendido Pom-Pom modificado

Verbeeten et al. [37] implementaron los comentarios de van Meerveld [38] para me-

jorar su modelo. La modificacion consistié en reemplazar el térr(ﬂiﬁd//]) en la

ecuacion (2.35) conﬁl—],/)lz). Con esta nueva version modificada (modified eXtended

Pom-Pom o mXPP), no se anticipa la obtencién de valores del esfuerzo polimérico sin

sentido fisico {r (17) <0). La evolucion del esfuerzo esta dada por la ecuacion (2.34), el

valor absoluto en la ecuacién (2.36) para la extensién molecular ya no es requerido, y la

funcion extra es ahora,

A 1 - 1 a
f(t)= Lb(l——j U+ | -—tr(t@) | 2.42
( ) /105 AZ AZ 3602 ( ) ( )
Sin embargo, como se menciond anteriormente, el paramepaede introducir
singularidades analiticas para valores de anisotropia elevados y un nimero grande de

brazosq. El problema de las singularidades esta presente en ambos modelos, SXPP y

mXPP y es una consecuencia directa de la incorporacion del parametro de Giesekus,
Este tema se trata con mayor detalle en la seccién 6.3.2 para el modelo SXPP, asi como
la influencia de este defecto en los flujos en contraccion. La misma respuesta anormal,
en flujo cortante simple, esta presente para ambos modelos, SXPP y mXPP, como se ob-
serva en la Figura 2.4, donde se puede observar un incremento subito en la viscosidad
cortante cuando el valor adimensional de la rapidez de deformacién esta cerca de
Ay =13.
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Figura 2.4. Singularidades en la viscosidad de corte para los modelos SXPP yfe{RP= 1/3,
q=20,a=0.3.

- Variante SXPP semi-lineal

El objetivo es el de obtener un equivalente a la version lineal del modelo de Phan-
Thien/Tanner (LPTT). Con este fin, y para simplificar el andlisis, el parametro de aniso-
tropia, a , se fija como cero; al hacer ésto, la funcion extra del modelo SXPP se vuelve
funcion directa del estiramientd,, unicamente. No obstante, sigue siendo funcién del
esfuerzo por la funcionalidad que guardlaMas aun, los términos eliminados al hacer

a =0 permiten que la funcion extra sea dependiente de manera explicita de la traza del

tensor de esfuerzos, (), que entonces, puede ser considerado como una variable.

Utilizando la regla de la cadena del calculo diferencial:

0f(r) _af(r) a4

ot () a4 ot (x) (243)

25



Ecuaciones Bdsicas y Reologia

Para simplificar la notaciontr denotara atr ('r) Expandiendo en series de Taylor:

0f 04
f(tr)="f (tr - 0) +aﬁhotr +O(tr2). (2.44)

Evaluando las derivadas requeridas:

of _2 [2;|()|—1)+q]e5“_1)/10b)| )

A 11, 2.45
01 A° QAos ( )
g_/‘z—l , (2.46)
T G, 1+t
3(':"0
notese quer ('r) - 0= A1 - 1, entonces,
A
04|, | Aos otr|, , 6G,

Finalmente, la funcion extra linealizada es:
f(r)=1+ = (ﬁ—ljtr (7). (2.48)

3C-:'0 AOS

Si la ecuacién (2.48) es usada en vez de (2.35), se tiene entonces una aproximacion
semi-lineal del modelo SXPPI(es aun no lineal). Desafortunadamente, la dependencia
con el numero de brazog, se ha perdido en el proceso de linealizacion. En este caso,
el Unico parametro que controla el grado de espesamiento en la extension es

Aw/Aes =1/ €. Este nuevo modelo, puede ser utilizado para emular la respuesta de la
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version lineal del modelo Phan-Thien/Tanner. Si el mismo procedimiento se aplica a la

version mXPP, la funcion extra resultante es similar:

f(r)=1+36i(2@—1jtr (). (2.49)

0 0Os

Cabe mencionar que si bien estos modelos fueron creados para representar molécu-
las ideales, se pueden utilizar para representar sistemas poliméricos reales, es decir, si se
tiene un conjunto de parametros de cualquiera de las versiones Pom-Pom, que aproxi-
men las respuestas reométricas de un liquido real, entonces es de esperar que la respues-
ta en flujos complejos serd mas semejante a la del fluido real conforme el grado en que
los pardmetros Pom-Pom escogidos se ajusten a las funciones materiales reales. Para que
la representacion del modelo al fluido real sea adecuada, se utilizan versiones multimo-
dales (varios conjuntos de parametros de un modelo para un solo fluido, es decir, varios

valores def3, ¢, q y demés cantidades en la misma simulacién), por ejemplo, Inkson et

al. [32] y Verbeeten et al. [2,34,37,39] simularon el comportamiento de diversos fundi-
dos de polietileno, utilizando modelos Pom-Pom. Sin embargo, ain cuando en el presen-
te trabajo solo se usan versiones unimodales, y no se pretende hacer ninguna compara-
cion cuantitativa con experimentos, existe la posibilidad de que los parametros (fijos)
Pom-Pom aqui usados, puedan representar algun fluido real, siempre y cuando las medi-
ciones reométricas del fluido concuerden con las predichas por el modelo. Con el objeti-
vo de mostrar la capacidad del modelo Pom-Pom para ajustar sistemas poliméricos rea-
les, se presenta en la Figura 2.5 el ajuste del modelo a datos experimentales de LDPE a
170 °C, estas gréficas fueron tomadas de Verbeeten et al. [37]. En esta figura se observa
el buen ajuste que se puede lograr con el modelo SXPP, tanto en viscosidad cortante

como en viscosidad uniaxial.

27



Ecuaciones Bdsicas y Reologia

' 10°;

rr | — xpp
- - Gk
- T

\

't

Viscosity 1 [Pa 5]

Uniaxial viscosity ), [Pa -s|

10'= - < .
1+ 10 10’ e 10
Shear rate y[s '] Strain rate £ [5°1]

Figura 2.5. Ajuste de viscosidad cortante y uniaxial para LDPE; modelo XPP.

2.4 Expresiones adimensionales

Las ecuaciones basicas del flujo de fluidos pueden ser expresadas en forma adimen-
sional, en términos de una longitud caracteristicunitaria), de una escala de veloci-
dadU (dos veces la velocidad meblidomando un flujo unitario en la mitad del canal),

la escala de tiempo ds'U , y la escala de presion y esfuerzozdd/L. El parametro
H=H+u, es laviscosidad total, definida como la suma de la contribucion del disol-

vente y de la parte no newtoniana.

Con el fin de mantener similitud entre las formas adimensionales de los modelos de

Oldroyd-B y SXPP, se escoge al parametgp como el tiempo de relajacion para los
modelos Pom-Pom; definiendo asi, a la viscosidad polimérica (no newtoniana) como

/’Ip = GO/]Ob '

Con estas definiciones, el grupo de niumeros y parametros adimendrmalés,

By & estan dados por,

" Un flujo unitario corresponderia al flujo en un canal de una unidad de separacion entre las paredes.
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uL U U p)
Re=p—, We= A, —, p=—"—", g=-2% (2.50)
/'I ® L :us+:up /]Ob

entonces, las ecuaciones pueden ser expresadas como

Om =0, (2.51)

Ju 2
R{E+uﬂﬂuj=—mp+ﬂﬁ+ﬂﬂ u, (2.52)

. aWe 1-4 _
Wert+ f(r)r+-— T&+W[ f(r)-1]1 =2(1- B)d, (2.53)

donde f (1) y A estan dados por
2(, 1 1, af weY
== - = (1-1) i 1-= =

f (r) 5(1 /‘jé +A{1 3(1_ﬁj tr(r[’t)}, (2.54)

1/ We
) :\/1+:—3(m]‘tr (7). (2.55)

respectivamente. El tensor de esfuerzo eXirags

T=1+24d. (2.56)

Notese que fijandar =0 y f (1:) =1 en la ecuacion (2.53), se obtiene el modelo OI-

droyd-B, y si ademag =0, se llega al modelo convectivo superior de Maxwell.

* La ecuacion (2.52) es la forma adimensional de la ecuacion (2.18), ver ademas (2.56).
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El cociente de viscosidadeg, es una medida indirecta de la concentracion de

particulas poliméricas en el sistema. Estas moléculas de polimero son las responsables

de la naturaleza viscoelastica del sistema. En el grado e dienda a la unidad, el
sistema es mas diluido, mientras gde=0 es el caso limite inferior, en donde no hay

disolvente, es decir, el sistema esta constituido exclusivamente de polimero fundido.

El parametroe, el cociente de tiempos de relajacion (estiramiento/orientacion), es
inversamente proporcional al peso molecular de entrelazamiento de los segmentos linea-
les de las moléculas (esqueletos). Valoreg decercandose a la unidad corresponden a
moléculas con segmentos lineales relativamente cortos comparados con brazos largos
gue retrasan la dinamica del movimiento, y valores cercanos a cero, corresponden a

moléculas con esqueletos mas grandes.

El ndmero de brazos libres, tiene un efecto en el entrelazamiento del sistema. En-
tre mayor numero de brazos, la extension de la molécula puede alcanzar valores mas
grandes. De hecho, para el modelo original Pom-Pom, la maxima extension de la molé-

cula, A__ , es exactamente igualcp

max?

2.5 Funciones materiales

El modelo Pom-Pom de una ecuacion o SXPP, representa a un fluido con los fenbmenos
de adelgazamiento al corte (shear-thinning) y espesamiento/adelgazamiento en extension
(extension-hardening/softening). El caso base de parametros utilizados a lo largo del es-
tudio es=1%/9, £=1/3, q=2 y a =0.15. Esta seleccion da como resultado un fluido

con adelgazamiento al corte pronunciado; en flujo extensional, se tiene endurecimiento

débil, seguido por ablandamiento pronunciado. Ademas del caso base, se considera la
variacion del numero de brazos. La Figura 2.6 presenta la respuesta en flujos reométri-

cos del modelo SXPP. El caso base puede identificarse con laglin2aA la relacion
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de disolvente escogid#® =1/9, el incrementar el nimero de brazos tiene un efecto poco
significativo en la viscosidad cortante, y una influencia importante en flujo extensional.
Al incrementar el nUmero de brazosge 2 a 15, el valor maximo de la viscosidad ex-
tensional se incrementa aproximadamente una década en la grafica logaritmica. Este pi-
co ocurre alrededor de valores adimensionales de la rapidez de extension de 10 a 20 uni-
dades paray=5. La razon de Trouton planar (Figura 2.6b) refleja el incremento de la
viscosidad extensional, pero con el efecto combinado del adelgazamiento al corte, esta
relacion (Tr) aumenta en mas de una década en su valor mas alto. El efecto de incre-
mentar el nimero de brazos es poco significativo sobre el coeficiente de la primer dife-

rencia de esfuerzos normales,, para valores en la rapidez de corte bajos a moderados
(y <5). Para deformaciones superiores, esta variaciog eesulta en aumento dg

(Figura 2.6¢). El mismo ajuste en el nUmero de brazos (de 2 a 15) provoca un incremen-
to significativo en la extension de la molécula; este efecto se vuelve aparente con defor-

maciones mayores a 0.5 unidades (Figura 2.6d).

Considerando la respuesta en flujo extensional de la variante mXPP, se pueden no-
tar algunas diferencias con el modelo SXPP. Si se observa el intenfala§]@n ¢,
para el casaqg=2 (mXPP), el ablandamiento en extension empieza antes que para el
modelo SXPP; y aun cuando se notan diferencias en la rapidez de decaimignta en
valores mas altos de la rapidez de extension, la reduccion en la viscosidad extensional de
ambos modelos es similar. Al aumentar el nUmero de brazos, la version mXPP presenta
la disminucion eny, a valores moderados de la rapidez de deformacion, seguido por un

espesamiento extensional rapido, que al final, sigue el comportamiento del modelo

SXPP en cuanto al espesamiento/ablandamiento.

La evolucién transitoria de la viscosidad y de la extensién molecular en flujos cor-

tante y extensional es mostrada en la Figura 2.7. La solucién es generada desde reposo
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a) Viscosidad cortante y planar b) Relacion de Trouton planar
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Figura 2.6. Respuesta en flujo cortante y extensional planar, vagafidol1/9,¢= 1/3,a = 0.15.

hasta el estado estacionario. El tiempo se escala con el paraljjetras viscosidades

transitorias (planar y cortante) son escaladas con la viscosidad cortante a rapidez de de-
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a) Viscosidad transitoria planar b) Extension molecular en flujo planar
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c) Viscosidad cortante transitoria d) Extension molecular en flujo cortante
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Figura 2.7. Respuesta transitoria en flujos cortante y extensional vagigfidal/9,c= 1/3,a = 0.15.

formacion tendiente a cero a estado estacionggioEstas variablesry, 7., 1)° al-

canzan su valor estacionario mas rapido en cuanto mas grande sea la rapidez de defor-

8 En este estudio, la viscosidad extensional se representargoemambos flujos, planar y uniaxial.
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macion € o y). Ademas, la extension molecular para niveleg dey de 0.01y 1, no

presentan ningun maximo. Conforme se incrementa la rapidez de deformacion, el maxi-
mo enA se vuelve mas evidente. El aumento en el nimero de brazos, también tiene este
efecto. Cabe mencionar que en flujos a través de contracciones y/o expansiones, aun en
régimen permanente, hay efectos transitorios de tipo lagrangiano, de los que no se anti-
cipa que sean significativos en la zona de la contraccion, aun si el fluido esta sujeto a
una rapidez de deformacion de gran magnitud; esto es debido al corto tiempo de residen-
cia que las particulas o elementos de fluido pasan en la zona de la restriccion. En con-
traste, al considerar el canal de salida, se observan valores de rapidez de deformacion
considerables, y los tiempos de residencia son suficientemente largos para permitir que
el fluido alcance valores de viscosidad de estado estacionario a una distancia no tan leja-
na de la contraccion. Por ejemplo, en el caso de una contraccion 4:1, se alcanzan en la
pared del canal de salida valores estacionarios de viscosidad a unas tres unidades de lon-
gitud después de la esquina de la contraccion; esto se discutira con mayor detalle en el

capitulo 6, en especial se recomienda ver la Figura 6.9.

Estas funciones materiales fueron generadas al resolver las ecuaciones del modelo

en flujos extensional (planar) y en cortante simple, sujetas a la condicion mici@l

cuandot =0.

Para flujo cortante transitorio:

d G

7 =21 y- 2 2)-—f -2 f(r)-1},

dt Txx Z-xyy /10b . (Txx + Txy ) N (T) Txx Aq) l: (T) }

: W “ (Tyy2 Txyz)_if(r)ryy_&[f(‘r)_l]'

dt FIC) Ay Ay 257
4 e @ 2o Ly, - Sl 1 (a)-1], |
dt zz AObGO zz Aa) zZ AOb

d .a .
arxy:rwy—mrxy(rxx rw)—;f(r)rxﬁGoy.
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Y para flujo extensional planar:

d a 1 G

“r=2 G,)- 2o~ f - 200§ (7)-1],

dt Z-><x g(rxx + 0) ObGO z'x>< /]Cb (T) z-><x /]cb |: (T) j|

d a 1 G

ETW :_2£(TW+GO)_ ObGO Tyyz _E f (T) Tyy_ﬁl:f (T)_1:| (258)
d _ o« , 1 G,

—r,=- - = f - 200 f(1)-1

dt Z—ZZ /]ObGO Z-ZZ /]ch T) Z—ZZ ® I: (T) :I

La respuesta dinamica es la solucién de los sistemas (2.57) y (2.58) a algun valor fi-
jo de rapidez de deformaciog, o &, segun corresponda. Se pueden emplear procedi-
mientos numéricos tipicos como el de Euler o Runge-Kutta para resolver estos sistemas
de ecuaciones diferenciales ordinarias. Entonces, la viscosidad transitoria se obtiene de
la solucién de (2.57) o (2.58), y aplicando las ecuaciones (2.1) o (2.7) (dependiendo si es
flujo extensional o cortante). El valor estacionario para cada tipo de deformacién es el
valor (estable) de la solucion a tiempos suficientemente grandes. Para finalizar, la Tabla
2.1 muestra las expresiones de las funciones materiales para algunos modelos utilizados
comunmente. Las expresiones para el modelo SXPP son para e s@sgor simpli-
cidad. Adicionalmente, la Figura 2.8 y la Tabla 2.2 resumen la influencia de los parame-
tros adimensionales sobre la reologia del modelo SXPP, con cero anisotropia.

Tabla 2.1. Funciones materiales para algunos modelos comunes

N5 Yy &0
UCM o 2Ho/ 1?2@15 e
Oldroyd-B Ho 244 (A= 4,) 1_2‘2135 + 1f;£ +34,
sxpp | 2l iy, 2%, G, [ A&+ (T)]B[C—Eoz/] £+1(1)] "k
f () f(x) " "
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Variacion del parametrg@

a) Viscosidad cortante
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Variacion del pardmetrce

b) Viscosidad cortante y uniaxial
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Figura 2.8. Influencia dgy € en las funciones materiales SXP= 1/9,6=1/3,=2,a=0.
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Tabla 2.2. Influencia del valor de parametros adimensionales sobre la viscosidad extensional y cortante

Incrementando Ns e

B=udu, Reduce el nivel de adelgaza
miento, aumentando el valor
de la segunda regién newto-
niana

Importante reduccion del nivel de
ablandamiento, al incrementar el valpr
de la segunda region newtoniana

174
]

Efecto apreciable en la zona de incrs
mento extensional, no tan significatiyo
como q

Incremento pronunciado en el nivel gle
endurecimiento

£=Aod Aop Pequefio incremento en la re-
gién de adelgazamiento

q No tiene efecto significativo
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CAPITULO 3

Algoritmos Numericos

El procedimiento numérico empleado en este estudio es un algoritmo hibrido que
consiste en resolver las ecuaciones de continuidad y movimiento, con el método de ele-
mento finito (Finite Element Method o FEM), mientras que la ecuacion constitutiva se
resuelve via el método de volumen finito (Finite Volume Method o FVM). Ambos
meétodos han sido aplicados exitosamente de manera separada a una gran variedad de
problemas de dinamica computacional de fluidos (CFD). El algoritmo hibrido utilizado
toma ventaja de ambos métodos, produciendo un esquema elemento/volumen finitos de

solucion de alto orden estable (hybrid finite element/volume scheme)o fe/fv

El esquema numérico fue desarrollado previamente en el Institute of Non-Newtonian
Fluid Mechanics(INNFM), por el grupo de reologia computacional d&taversity of
Wales Swansed&n este estudio, éstos han sido extendidos al incorporar las ecuaciones

constitutivas SXPP, mXPP, y Bautista-Manero modificado.
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3.1 Introduccioén

El modelado numérico ha progresado de manera extraordinaria con los modernos
desarrollos de procesadores de computo. Hoy en dia, es posible resolver sistemas consis-
tentes de cientos de ecuaciones en cuestion de minutos. En cuanto a problemas CFD,
tres métodos han sido aplicados de manera exitosa a una variedad de problemas que in-
volucran geometrias simples y complejas. Estos métodosdgerencias finitasele-
mento finitoy volumen finito(para problemas con fluidos viscoelasticos ver [40-42]). En
el campo de reologia computacional, los tres métodos han sido adaptados para resolver
un gran numero de ecuaciones constitutivas para el esfuerzo, y se han probado como in-

valuables para el analisis de problemas de flujo.

El método de diferencias finitas fue el primero en surgir, y aun cuando es general-
mente sencillo de implementar, el tratar con geometrias y condiciones de frontera com-
plejas puede hacer que el esquema pierda precision y la discretizacion se puede volver
muy complicada. Esto ha dado origen a la técnica de mapeo comformacional. Los méto-
dos de elemento y volumen finitos son usados de manera comdn en mallas no uniformes,
permitiendo la simulacion de geometrias complejas con un reducido nimero de ecuacio-

nes cuando se compara con el producido por el método de diferencias finitas.

Los métodos FEM y FVM son generalmente referenciados como un mismo tipo de
algoritmo. En ambos, el dominio del problema se divide en un nimero finito de sub-
dominios (elementos o voliumenes) no traslapados. Las ecuaciones del modelo son apli-
cadas entonces a cada uno de estos subdominios, y las incognitas se aproximan mediante
funciones deforma (shape functions) y valores nodales sobre todos los elementos o
volumenes. Estas funciones de forma son generalmente polinomios de bajo orden. Las
ecuaciones que describen el problema son multiplicadas con funciones de ponderacion e
integradas sobre el dominio, produciendo asi, un sistema de ecuaciones algebraicas, en

las que los valores de las incognitas son buscados en los puntos nodales.
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El esquema hibrido empleado en este estudio consiste en la combinacién de los pro-
cedimientos de elemento y volumen finitos. La aproximacion FEM es utilizada para re-
solver la ecuacion de movimiento; para el término de tiempo, se utiliza un procedimien-
to basado en una formulacion semiimplicita de Taylor-Galerkin. La condicion de in-
compresibilidad es forzada a través de un procedimiento fraccionado denominado co-
rreccion en presion, dando como resultado un algoritmo de tres etapas. La técnica FVM
es usada para la discretizacion espacial de la ecuacion constitutiva. La malla de volume-
nes es formada mediante particiones de cada elemento triangular, al conectar los nodos,
tanto en los vértices del triangulo como en nodos a mitad de cada lado del tridngulo. La
precision del método se obtiene mediante un tratamiento consistente de los términos de
fuente y flux de la ecuacion constitutiva. Los residuales de estos términos son distribui-
dos en los vértices de cada celda de volumen finito mediante el uso de esquemas de dis-
tribucion de fluctuaciones (fluctuation distribution o FD). La estabilidad en términos del
alcance de soluciones a altos niumeros de Weissenberg es mejorada con la aproximacion

de celda dual media (MDC) para la evaluacion de términos de flux y fuente.

La base de la implementacion del método de elemento finito es el algoritmo Taylor-
Galerkin de correccion de presion (algoritmo TGPC), propuesto por Townsend y Webs-
ter [43] para simular el flujo de fluidos puramente viscosos y viscoelasticos. La idea
principal es el resolver las ecuaciones constitutivas con un algoritmo adecuado. Como el
método FVM es usualmente superior al FEM para este propdsito, el algoritmo hibrido de
elemento/volumen finito surge como una alternativa eficaz para este tipo de simulacio-
nes. Donea [44] fue el primero en trabajar con esquemas de Taylor-Galerkin para pro-
blemas de conveccion-difusion, con una discretizacion temporal basada en procedimien-
tos de Euler, leapfrog y Crank-Nicolson. Temam [45] y Chorin [46] propusieron los
primeros esquemas de correcciéon de presiéon para flujos de fluidos viscosos incompresi-
bles. Versiones de segundo orden fueron introducidas por van Kan [47], a través de dife-

rencias finitas y discretizacion temporal de Crank -Nicolson.
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La combinacion de estas ideas aplicadas al método de elemento finito es la base del
algoritmo propuesto por Townsend y Webster [43]. Hawken et al. [48] mejoraron el es-
guema al utilizar una discretizacion temporal semiimplicita, en vez de la forma explicita
original. Carew et al. [49] y Baloch et al. [50] utilizaron estas ideas para simular el flujo
de fluidos viscoelasticos. Los aspectos principales del procedimiento de elemento finito
de Galerkin (ver por ejemplo [51-53]) se discuten a continuacion. Ademas, se considera

un breve repaso del procedimiento de volumen finito [22,54].

En los capitulos 4 y 5, las soluciones obtenidas mediante el algéeifmen flujos
a través de canales y contracciones son comparadas con datos calculados con un método
semilagrangiano de volumen finito (semi-Lagrangian finite volume o SLFV), el cual es
un procedimiento unicamente de volumen finito implementado por el grupo de dinamica
de fluidos deCardiff University detalles de este método pueden encontrarse en las refe-
rencias [55,56].

3.1.1 Método de elemento finito de Galerkin

El método de elemento finito consiste en separar el dominio (geometria) sobre el
cual el problema sera resuelto, en un nimero finito de elementos (malla). Esta geometria
puede ser simple o compleja. Considérese por ejemplo el problema definido por la ecua-

cion de Poisson independiente del tiempo,

U _f(x). (3.1)

Las incognitas son interpoladas por funciones adecuadas, tipicamente polinomios de
primer o segundo ordenes. Los residuales del problema son ponderados y calculados en

cada uno de los elementos que contribuyen al dominio original.

U(X)=ni2t¢z(><)u. (3.2)
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dondent es el numero total de nodos en un elemequl(og), las funciones de prueba y

u,, el valor de las incognitas en los nodos. Si las funcimtésx) son las funciones de

ponderacion, la substitucion de (3.2) en (3.1) da

[ Talu]w(dea,= ] (3} w( a0, 53

Q Q

e e

En el caso del método de Galerkin, las funciones de ponderacion son iguales a las fun-

ciones de prueba, esto as(x) = ¢ ( x). Entonces, mediante integracion por partes,

0@ 209, 0@
(0 _ 0 %P0 o =

Q. Q.

e

Donde Q es el volumen (dominio) de la geometria y el subinditace referencia a un
elemento. Sumando todas las contribuciones ensambladas sobre el dominio del problema

(Q=%2Q,), el término evaluado en la fronterg, () de los elementos se cancela para
e

aguellos elementos que no estén ubicados en la frontera del dominio y es cero en aque-
llas secciones de la frontera donde el valor de la variable de solucién ha sido previamen-
te especificado. Este es un caso comun en el presente estudio, donde por lo general el
perfil de velocidades es impuesto en las fronteras. En notacién matricial, el sistema

completo de ecuaciones que surgen de (3.4) puede ser expresado como
Ku =b, (3.5)

la matriz-columnau contiene los valores nodalds; y b son definidos como

K, :ja(”(x) Mg, b =[ 1(xg ()da, (3.6)
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gue pueden ser evaluados ya sea de forma analitica 0 numérica. El ensamblado de cada
uno de los elementos en un sistema global debe contener las condiciones de frontera es-
pecificadas. Como en este ejemplo los valores de la solucidon son conocidos, los valores
nodales en ambos lados del dominio (frontEfason substituidos directamente en las
posiciones correspondientes en las matri€gsb y eliminados deu. La solucion del
problema (3.5) requiere de procedimientos algebraicos. Dependiendo del niumero de
elementos/nodos y de la complejidad de las funciones de forma (prueba), estos procedi-

mientos pueden ser directos o iterativos.
3.1.2 Método de volumen finito

Con la técnica de volumen finito, en vez de resolver la forma diferencial de las leyes
de conservacion, se considera la forma integral. Este es el caso de la ecuacion constituti-
va, que se integra sobre los sub-domifigde cual puede ser considerado como una

subclase de problemas de elemento finito con funciones unitarias de ponderacion,

W(x) =1. Considerando una ecuacion constitutiva general
ijcdmjfmdr:jng, (3.7)
at Q r Q

donde ¢ es la cantidad que se “conserva” tal como cantidad de materia, momentum o

energia,f es el flux separado en una parte convectiva y una difusives un vector
normal unitario apuntando hacia fuera de la superficigue envuelve el volumefQ y

g, el término fuente o fuerzas volumétricas.

Los valores medios en una celfdason definidos como,

1
¢=—[cd. (3.8)
o)
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Entonces, aplicando (3.7) sobre un volumen finito, con valores medipsy,, se

tiene
0 1 _
516 +m;r{fmkdrk_qi, (3.9)

dondek es el nimero dearasde la celddvy I', es el area de estas caras. Una ventaja

de la técnica FVM es que las variables en forma integral son conservadas de forma natu-

ral sobre el dominio completo y sobre cada una de las deldas-

Utilizando procedimientos numéricos de integracion, los valores medios pueden ser

aproximados mediante
Ic(x)in =Z¢iq (x), (3.10)

dondeg, =0 son ponderaciones,nc es el numero de nodos del procedimiento de inte-

gracion. Las integrales de superficie se calculan como

[fmdr, =>F. (3.11)
Ty k

En esta expresiorf;, es la aproximacion de, y k es el nUmero de caras de la cel-

dafv.

El uso de estas aproximaciones sobre cada volumen finito, con el ensamble repre-
sentando el dominio total del problema, constituyen la forma discretizada de la ecuacion
(3.7). Esto genera el sistema algebraico de ecuaciones a resolver, de manera similar a la
aproximacion de elemento finito, dada por la ecuacién (3.5).
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3.2 Especificacion del problema

El modelo para el flujo isotérmico de un fluido viscoelastico e incompresible con
cero fuerzas volumétricas esta especificado por las ecuaciones de continuidad y de mo-

mentum (en forma adimensional)

O =0, (2.51)
ou _ 2
R E+uD]]u =-Op+0&+ L 0. (2.52)

Adicionalmente, se debe incluir una ecuacion constitutiva para tomar en cuenta la res-

puesta de un fluido en particular. La forma adimensional del modelo Oldroyd-B es

Wer + 1 =2(1-p)d. (3.12)

Si se especifican otros modelos, entonces (3.12) es reemplazada por el modelo seleccio-
nado. Por ejemplo, en el caso particular del modelo eXtendido Pom-Pom (SXPP), se de-

ben utilizar las ecuaciones (2.53)-(2.55).

Deben indicarse las condiciones iniciales y de frontera apropiadas para especificar
correctamente el problema en cuestién. En general, las condiciones de frontera pueden

ser mixtas,

3

U, =g,  (eM) =0,, T, =0, (3.13)

donderl ,_, , ; son secciones que no se traslapan de la frontexavolviendo el dominio

Q, o es el tensor de esfuerzos de Cauchy, ver ecuacion (Zlgsyel vector unitario
normal saliente de la frontera. En este estudio solo se consideran flujos 2D, especifican-

do la condicién de adherencia (velocidad cero) en las paredes de la frontera. Para la en-
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trada y salida de flujo en el dominio, se imponen perfiles de velocidad del modelo OI-
droyd-B, con canales de entrada y salida suficientemente largos para obtener flujo com-
pletamente desarrollado, aun si se trata de otro modelo constitutivo. De manera adicio-

nal, el esfuerzo en la entrada debe ser especificado.

La simulacién a bajos niveles de elasticidad (bajos valores del numero de Weissen-
berg), tipicament®/e= 0.1, empieza desde condiciones de reposo. Entonces, se sigue la
estrategia de continuacion en numeros/ide con el fin de alcanzar soluciones a altos
valores de elasticidad. Esta estrategia consiste en que una vez alcanzada la solucién a
cierto We, se utiliza la solucibn como estado inicial para empezar la simulacién a un

numero de Weissenberg mas alto. Las condiciones iniciales pueden expresarse como

(3.14)

En las que el superindice “0” indica evaluacion al tiernpa, .

3.3 Discretizacion temporal

Las bases del procedimiento de avance en el tiempo estan en la expansion en series
de Taylor. La precision se mejora con la aproximacion de dos pasos de Lax-Wendroff,

gue puede explicarse mediante un problema unidimensional como,

ou 0 _
E+af(u)—0. (3.15)

Aqui, x y t son variables independientes de espacio y tiempo, respectivam@m,lr).

es el campo escalar de la variable dependiente.
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El procedimiento de dos pasos de Lax-Wendroff, en un paso de tt@ﬁp’ht”%}

y to[t"t™ ], es

n+i n a "
u™? =u +%At[—& f(u)} , (3.16)
U™t = +iAt[—i f(u)}m% . (3.17)
2 0x

En estas ecuaciones y en el resto del capitulo, los términas icatican la evaluacion a

un tiempo dado.

Siguiendo las ideas de van Kan [47], una aproximacié@(diatz), puede derivarse

al aplicar estos esquemas predictivo-(3.16)/correctivo-(3.17) a la ecuaciéon de momen-

tum. En forma adimensional, ver ecuacién (Z.5&to da,
. pasol: THETL :ﬂ[m [r+24d)-ReuMu-0 p]”, (3.18)
2Re
n+l n_ At n+}
. paso2: u™ —u =?[D[Qr+2,8d)—Reu Mu-Op| *. (3.19)
e

El término de presién[ﬂpr”%) en la ecuacion (3.19) es aproximado por

pn+% - 9pn+1 + (1_9) rf , (320)

ou
* La ecuacion (2.52) puede expresarse también deehe— + u D]]uj =-Op+00(r+28d).
ot
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Si en la ecuacion (3.20), el parametro de ponderacion sedifia(Crank-Nicolson) el
error por la discretizacion temporal éE(AtZ); de otra forma, el error e@(At). La
ecuacion (3.19) puede ser reescrita como,

U -y :%[(D iz +28d] - Reumu)"* - g0p™ - (1-6) Dp“} . (3.21)

Con el fin de implementar la restriccion de incompresibilidad de la ecuacion (2.51),

se introduce una variable auxiliar, con la propiedad de que la divergencia de esta va-

riable es distinta a cero (solenoidal o non-divergence-free), satisfaciendo

* n_ At n+} n
u -u —%[(D[pr+2ﬂd]—ReuDDu) -Op } (3.22)

Substrayendo (3.22) de (3.21) y definiengd* = p™* - p", la velocidad al siguiente

paso de tiempo es
u™-u =6—0q™". (3.23)

Tomando ventaja del hecho qu&™ obedece a la ecuacién (2.51), el incremento en pre-
sion en el paso de tiempo puede obtenerse a través de la divergencia de la ecuacion
(3.23),

Re .
D™t =——0mr, 3.24
=N (3.24)

siendo°q =0q.

Hawken et al. [48] presentaron un esquema mas estable al adoptar una separacion de

Crank-Nicolson para la variable tiempo en los términos difusivos, manteniendo los otros
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en forma explicita. En este caso particular y debido a la especificacion de las condicio-
nes de frontera, solo el términold es afectado. Entonces, las etapas de la discretiza-

cién temporal pueden expresarse camo

. Etapa la:
2—%[u”+5—u”J:(D[[]r+2,8d]—Reu mu)" +g[o@]™ -
At (3.25)
D(pn+91|:pn_ pn—l})’
2Wer .1
— 1t =1" |=(-Weulllr+2|1-B|ld -1+
At [ } ( | ]n (3.26)
We[(Du)TEr+1:DDu}) .
. Etapa 1b:
Re- . N _ n+1 d* +d" _
E[u -u" | =(0& - ReuMu) +DEE2,8{ 5 D @27
D(pn_'_el[pn_ pn—l]),
%{e[r”ﬂ—r”]ﬂ—Weu Mr+2[1-Bld-1+
(3.28)
We[(Du)TEc—rDDu}) "
. Etapa 2:
0% (p™ - p") = 0RAet O . (3.29)
2

8 Las ecuaciones para el esfuerzo estan escritas para el modelo Oldroyd-B, ver ecuacion (3.12).
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. Etapa 3:

2Re

F(u”*% —u*): -6,0(p"™ - p'). (3.30)

Esta estructura de tres etapas debe ser resuelta en cada paso de[ti‘etﬁ*b ,hasta

gue se alcance la convergencia en el estado estacionario.
3.4 Discretizacion espacial

El esquema numérico empleado es hibrido; en particular, la discretizacion espacial
para la velocidad y la presion es a través de elemento finito de Galerkin, mientras que en
las ecuaciones para el esfuerzo, (3.26) y (3.28), se utilizé un esquema de volumen fini-

to.
3.4.1 Esquema de elemento finito

En este esquema, los componentes escalares de la velocidad y la presion son
aproximados por

u(e)=g (U (), p(x)=e,(% (). (3.3)

en dondeU, (t), P, (t) son valores nodales de la velocidad y presion; las funciones

@ (x) forman un conjunto base de funciones cuadraticas por secciones para la veloci-

dad, yy, (x) forman una base de funciones lineales para la presion. En esta implemen-

tacion de elemento finito se utilizan elementos triangulares, con la velocidad calculada
tanto en los nodos ubicados en los vértices como en los de medio segmento, y la presion
sélo se calcula en los nodos de los vértices. El tridngulo exterior en la Figura 3.1a repre-

senta un elemento finito. Los triAngulos de menor area se forman a partir de los vértices
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y de los nodos a medio segmento, y cada uno forma una celda de volumen finito. El pro-

blema completamente discretizado puede expresarse en notacion matricial como,

. Etapa la
2Re n+l nl_ n n
(FM +%,BSJ[U i-U }—(—[,BS+ReN(U)]U—BT) +L'"P". (3.32)

. Etapa 1b

(ReM +%ﬂs)[u* -u"] = (_[/38+ ReN(U)]U- BT)M% +L'P". (3.33)

At
. Etapa 2
Re | .-
K(pm™ —pn)=— LU" . 3.34
L .
. Etapa 3
R0 -07) =37 P ). 2

En las ecuaciones (3.32) y (3.33) el parametro de ponderéci®m ha ajustado a cero.

U, T,y P son los vectores nodales de solucion para la velocidad, esfuerzo y presion.
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(p,u,T)

Asut fv

(p,u,T) (
o (p,u,T)

Figura 3.1. Malla de elementos; a) triangtdg- subcelddv, b) configuracion dual de celda media.

Las funciones de forma de ponderacion pueden ser manipuladas para dar los términos

en notacién matricial,

oY. ayY. dg o
Mi':IWWdQ! K, = iidQ’ Sﬁj—wﬁdﬂ,
by b 20X 0X 2ax dx
_(94 ¢, 0
B, _iawjdg, (Lk)"_ _iwi I @ dQ, (3.36)
o o@ o
N, (U)= U —-+@qV,——+gqW,—- |dQ,
(V) iw(@ PRI kazj

3.4.2 Esquema de volumen finito

Con el fin de representar de manera consistente problemas de flujo con el método de
volumen finito, se requiere hacer una separacién o distribucion apropiada de los residua-

les de flux R) y de fuente Q) en los vértices de cada triang@o-Con los métodos
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celda-vértice, las variables nodales estan localizadas en los vértices de cada fiangulo-
Los valores para cualquier otra posicion deben calcularse por interpolacion; en contraste,
valores de rapidez de variacion (o fluctuaciones) de las variables de flujo, se integran
sobre cada celdla-(integrales de volumen o fluxes de superficie). Esto implica que la
fluctuacion esté localizada en el centro de la celda (cell-centered) y debe ser adecuada-
mente distribuida a los veértices. El algoritmo hibffielv utilizado en este estudio, utili-

za procedimientos de distribucion de la fluctuacion para lograr este objetivo.

La malla de volumen finito se genera al hacer particiones en los nodos de segmento
medio de un triangulée; esta particion genera cuatro triangutlegor cada elemento
finito (ver Figura 3.1a). El tipo de algoritnfe-empleado es un esquema celda-veértice, el
cual obtiene valores de esfuerzo en cada nodo, similar al tratamiento de la velocidad en

el esquema de elemento finito.

La ecuacion constitutiva, tal como (3.12) puede ser reescrita para la implementacion

FV en términos del flux y la fuente,

0
—1=-R+Q, 3.37
atT (3:37)

con expresiones para el fluR () y términos fuente@)
R=ullr, (3.38)
Q=i(2[1—ﬂ]d—r)+(mu)T&+ruﬂu. (3.39)
We
La integracién de las ecuaciones (3.37)-(3.39) para cada componente escalar del esfuer-

zo 1, produce los residuales, que deben ser evaluados en lasfegitagn la celda

dual media (MDC) asociados con cada nbdado (Figura 3.1b). La celda dual media
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para cualquier nodo se forma al tomar un tercio de cada fveld@- contenga dicho no-
do,

J%rdQ:—IRdQ+JQoK2. (3.40)

Q

La discretizacion temporal se presenta en las ecuaciones (3.26) y (3.28), etapas lay 1b,
respectivamente. La proporcion de la contribucion al vélrtiela celda de cada celda-
fv (T) a partir de la evaluacién de las integrales de flux y fuente es controlada con los

coeficientes de distribuciéraf , ver Chandio [22] y Chandio et al. [57]). La actualiza-
cion para el nodbse construye al sumar las contribuciones del volumen de céhtrol

formado por todos los trianguldg-compartiendo dicho nodo. Para ésto, Aboubacar et

al. [58,59] propusieron un esquema generalizado de ponderacion de area, de la forma

{Z@ arQ + Y (1—5T)62|T}A2:+1 =>.5alb'+
oT, OMDG uT
Z (1_@)QMDC

OMDG,

(3.41)

en la cualb’ =(-R +Q), B =(-Ryoc + Qe ) - Aqui, Q; es el area del triangu-
lo-fv T. f)lT es la contribucion de area del mismo triangulo a la celda dual media. En la

ecuacion (3.41), el parametdp controla el balance entre las contribuciones de la celda

dual media y el trianguld . Todo esto forma la base de las discretizaciémgdv utili-

zadas.
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CAPITULO 4

Modelado Pom-Pom en Canales Planos

Este capitulo trata la simulacion numérica de flujo en estado estacionario, de mate-
riales viscoelasticos, utilizando dos esquemas numéricos distintos: el algoritmo hibrido
de elemento/volumen finitdg/f\) y un tratamiento semilagrangiano de volumen finito
(SLFV). Se considera en particular el modelo Pom-Pom extendido de una ecuacion o
SXPP, presentando una comparacion de los resultados arrojados por ambos esquemas.
La solucion se obtiene cuando la simulacion a régimen transitorio alcanza un valor esta-
cionario. El algoritmo de elemento finito puro, basado en ponderacion de area, es un es-
guema basado en el centro de la celda (cell-centered scheme) de tipo semilagrangiano.
Requiere que los volumenes finitos de la malla sean rectangulares. En el caso del algo-
ritmo hibrido, las ecuaciones de momento y continuidad son resueltas via un procedi-
miento en etapas de Taylor-Galerkin con correccién de presion (parte de elemento fini-

to), mientras que para la ecuacion constitutiva, un algoritmo vértice-celda (cell-vertex)

" Material de este capitulo ha sido adaptado para el articulo “Modelling pom-pom type models with high-
order finite volume schemes” de M. Aboubacar,.J. P. Aguayo, P. M. Phillips, T.N. Phillips, H. R. Tamd-
don-Jahromi, B. A. Snigerev and M. F. Webster, publicadtoemal of Non-Newtonian Fluid Mechan-
ics126(2005) 207-220.
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de volumen finito. Para esto, las combinaciones en las discretizaciones de flux y celda-
media-dual se basan en esquemas de distribucion de la fluctuacion (upwinding) y trata-
miento adecuado de los términos de tiempo. Para la implemenfafivse utilizan
elementos y voliumenes triangulares, ya sean regulares o irregulares. Se muestran los re-
sultados comparativos entre ambos métodos, resaltando los aspectos novedosos del mo-

delo Pom-Pom que no presenta el modelo Oldroyd-B.

4.1 Introduccidn

Se hace la comparacion entre dos algoritmos estables de volumen finito para resol-
ver problemas viscoelasticos, en especifico del modelo Pom-Pom: un algoritmo hibrido
de elemento finito/volumen finito y un esquema semilagrangiano de volumen finito. La
solucién en estado estacionario se obtiene mediante evolucién de la respuesta en el

tiempo.

Para la discretizacion de las ecuaciones de movimiento con el algoritmo hibrido
felfv, se emplea una formulacion Taylor-Galerkin semiimplicita. La incompresibilidad se
impone mediante un algoritmo de correccién de presion. El esquema puro de elemento
finito se basa en un procedimiento de Euler hacia atras y los términos convectivos de la

ecuacion constitutiva y de momentum, son tratados con un paso semilagrangiano.

En la implementacion del algoritmo hibrido, la discretizacion de las ecuaciones de
conservacion se hace a través de un procedimiento de elemento finito, y la ecuacién
constitutiva mediante una técnica de volumen finito. EI mallado para el método de vo-
lumen finito se construye al dividir cada triangulo de elemento finito usando nodos en
los vértices y puntos medios de los lados de cada triangulo, generando asi cuatro celdas

triangulares de volumen.
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La aproximacion resultante es similar a los llamados subelementos de esfuerzo 4x4,
introducidos por Marchal y Crochet [60]. Con el fin de prevenir oscilaciones en el cam-
po de velocidades, la discretizacion en el contexto del método hibrido de elemento finito
requiere aproximaciones compatibles para la velocidad y el esfuerzo extra. Aqui, la co-
rrecta distribucion en cada vértice de las celdas de volumen finito, de los residuales de
flux y fuente, se impone mediante esquemas de distribucion-fluctuacion. Una caracteris-
tica conveniente de los esquemas FD es que la conservacion de los términos convectivos
se satisface en cada volumen de control. EI método es de segundo orden de precision en
las coordenadas espaciales, esto mediante el uso de esquemas de baja difusién B (LDB
schemes). La estabilidad, en términos de alcanzar altos niveles de elastivéddad (

We) en las soluciones, se mejora al tomar en cuenta las contribuciones de términos fuen-
te y flux, basados en el método de celda dual media (MDC). Esto es fundamental para
desarrollar un método estable y para obtener soluciones (convergentes) en flujos com-

plejos.

El método de volumen finito utilizado, consiste en un tratamiento semilagrangiano
de los términos convectivos. Esta basado en el esquema SIMPLER, mejorado para in-
cluir ecuaciones constitutivas. Para las ecuaciones de conservacion, se utiliza una ponde-
racion de segundo orden para el area, desarrollada por Phillips y Williams [56]. Una va-

riante de este esquema ha sido exitosamente aplicada a flujos complejos [61].

Al resolver problemas de flujo con el modelo Oldroyd-B, Aboubacar y Webster [59]
demostraron que el método hibrido es de segundo orden en precision en coordenadas
espaciales. La estabilidad en términos del nimero de Weissenberg de ambos esquemas
se ha mostrado para el inicio subito de flujo (transitorio) de un fluido Oldroyd-B en un
canal plano, la precision de la resolucién en el tiempo ha sido comparada con la solucién

analitica de Waters y King [62].
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Algunos afios atras, ha surgido una nueva clase de ecuaciones constitutivas, capaces
de describir el comportamiento de sistemas de polimero fundido. Estos modelos estan
basados en los desarrollos de Doi y Edwards [30], donde se describen las limitaciones
gue tiene el movimiento de una molécula de polimero al encontrarse dentréutde, un
formado por el entrelazamiento de las moléculas vecinas. EI modelo de conveccién-
reptante doble de lanniruberto y Marruci [63], el modelo Pom-Pom de McLeish y Lar-
son [1] y las modificaciones subsecuentes propuestas por Verbeeten et al. [2] son ejem-

plos de modelos derivados del trabajo de Doi y Edwards.

Estos modelos incorporan dos aspectos importantes no presentes en los modelos fe-
nomenoldgicos. El primer aspecto es que via los mecanismos de relajacion propuestos,
los modelos incluyen el hecho de que la reologia de fundidos poliméricos depende de la
estructura molecular de dichos polimeros. El segundo aspecto es la introduccién de un
espectro de relajacién a tomarse en cuenta, llevando a un sistema de dos ecuaciones dife-

renciales parciales, una de orientacion y otra del estiramiento.

El estiramiento de la molécula y la friccibn de Rouse han sido incluidas en el mode-
lo DCR (una versién multimodal del modelo convection-constraint release ‘CCR’-
version o CCR). La introduccion del mecanismo CCR [64] significO un avance impor-
tante, ya que resuelve el problema del adelgazamiento al corte excesivo predicho por el
modelo Doi-Edwards, problema que se presenta a valores altos de rapidez de corte. In-
cluso, una versién a DCR bimodal puede exhibir, aunque sea en bajo grado, el fenémeno
de espesamiento al corte (incremento en la viscosidad o shear-thickening) [65]. El mode-
lo Pom-Pom surgié para representar una molécula idealizada de polimero, compuesta
por una seccion lineal o esqueleto con el mismo numero de brpzosigando en am-
bos extremos del esqueleto. En la formulacion original, se consideran tres variables
dindmicas: el tensor de orientacion del esquel8io éstiramiento del esqueletd ), y
la retraccion de brazossS€). Esta retraccion ocurre cuando la molécula alcanza su esti-

ramiento maximo (igual al nimero de brazq$, siendo esto una abrupta restriccion a
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la elongacion de la moléctjaque provoca una discontinuidad en la viscosidad exten-
sional a estado estacionario (ver [1,32,33,66]). El hecho de que los tiempos de relajacion
para la orientacion y el estiramiento estén desacoplados es una caracteristica clave de

esta clase de modelos.

Es muy significativo que con una topologia molecular simple, con una implementa-
cion unimodal, el modelo ha sido capaz de predecir cualitativamente viscosidades transi-

torias (en flujos cortante y extensional), para el polietilieno IUPAC A de baja densidad.

El modelo Pom-Pom original presenta tres problemas importantes: discontinuidad
en la viscosidad extensional en estado estacionario, la ecuacion para la orientacién no
esta correctamente limitada y el modelo predice que la segunda diferencia de esfuerzos
normales en flujo cortante es nula. Pese a una variedad de modificaciones (version mul-
timodal [32], dinAmica mas complicada del arrastre de los brazos [33], modificaciones
del tiempo de relajacion de la orientacion para permitir la retraccion asi como el estira-
miento [67]), estos problemas persistieron. Verbeeten et al. [2] propusieron una version
extendida del modelo con los siguientes ajustes: primero, la orientacion del esqueleto no
cumple mas con la teoria para polimeros lineales de Doi y Edwards, segundo, la restric-
cion abrupta de la extension finita es descartada. Siguiendo a Inkson et al. [32], los
parametros del modelo ya no son obtenidos de datos moleculares, sino ajustados a partir
de datos experimentales. Adicionalmente, los autores incorporaron al modelo un para-
metro tipo Giesekusg , que permite que el modelo incluya cierto efecto de relajacion
anisotropica. Con estas modificaciones, el denominado modelo Pom-Pom extendido
predijo cuantitativamente la reologia de un fundido de LDPE. En este trabajo, se utiliza

principalmente el modelo SXPP.

" Una restriccién de extension finite también esta presente en el modelo DCR, sin embargo, se definié
asegurando una respuesta sin picos.
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4.2 Flujo Poiseuille planar

Al resolver problemas a régimen transitorio se deben imponer condiciones de fron-
tera dependientes del tiempo que sean adecuadas, por lo que al no contar con alguna so-
lucion analitica para esta clase de modelos, se utiliza la solucion para modelos Max-

well/Oldroyd-B obtenida por Waters y King [62].

En el presente trabajo, a un flujo dado, la solucién estacionaria para el modelo
SXPP se obtiene al usar la solucion Oldroyd-B (al mismo flujo) como condicién de fron-
tera a la entrada de la geometria (velocidad y esfuerzo extra). La condicion de adheren-
cia es impuesta en las paredes y condiciones de frontera naturales a la salida o descarga
de la geometria. La solucion a altos numeros de Weissenberg se alcanza mediante la
técnica de continuacion en el numero de elasticidad. Se supone que a cierta distancia le-
jos de la entrada, los perfiles de velocidad y esfuerzo que se han desarrollado, son ya los
propios del modelo SXPP, en vez de los de la solucién Oldroyd-B. Para esto es necesa-

rio que las geometrias tengan dominios suficientemente largos.

Se emplean geometrias con mallados estructurados 20x60 en dominios computacio-
nales de [0,16]%[0,2] en ambos esquemas de solueiiny SLFV. El tamafio de paso
es tipicamente dAt =102, Para este caso de flujo planar, no Baguinasi otro tipo

de singularidades. Se imponen condiciones de simetria en la linea anglo(: 0),

permitiendo asi resolver el problema solo para la mitad del canal. Los célculos se hacen
adicionalmente en otro mallado estructurado de 40x60, para asegurar que se ha obtenido
convergencia espacial. El tiempo de computo maximo fue de alrededor de 10 min en
plataformas PC/Unix, incluyendo un ordenador Intel Pentium 4 (2.5 GHz, 512 MB) y
una estacion de trabajo Compaq XP1000 (500 MHz, 256 MB).
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4.2.1 Influencia del incremento en el nimero de Weissenberg

Con el fin de estudiar la influencia del nimero de Weissenberg en la velocidad, es-
fuerzo y estiramiento molecular, los otros parametros del modelo SXPP son fijados en
los valoresff=1/9, £=1/3, q=2 y a =0.15. Se impone cierta inercia al fijar el niGme-

ro de Reynolds con un valor unitari®@é=1).La Figura 4.1 demuestra el efecto de in-

crementar eWe en las simulaciones obtenidas con ambos esquemas.

Para este fluido que presenta el fendmeno de adelgazamiento al corte (reducciéon de
viscosidad al incrementar la rapidez de deformacion), la velocidad maxima es menor que
para un fluido Oldroyd-B (0.75) con el mismo flujo volumétrico. Estos valores méaximos
se sitlan en el centro del canal (linea de simetria) y, para eMessb es de 0.725 para
el esquemde/fvy 0.727 para el esquema SLFV. Los valores se reducen a 0.663 y 0.660,
respectivamente, cuando el Weissenberg se incremevta=0. Para este nivel de
elasticidad y con el mallado refinado, los maximos de ambos métodos sonf€&/&H$ (

0.660 (SLFV). La diferencia entre los maximos calculados con ambos esquemas es me-

nor al 0.5 %.

Debido a que en la linea central, la rapidez de corte (gradiente de velocidad) es cero,
el estiramiento de la molécula adquiere su valor de equilidrio1( - sin estiramiento).
La extensiéon de la molécula alcanza el valor maximo en el fluido en contacto con la pa-
red, posicion en la que la rapidez de corte también alcanza su valor mas grande. El esti-
ramiento molecular maximo se incrementa &a (a una elasticidad adimensional de
diez, los extremos son 1.48&4vy 1.432-SLFV).

La contribucion poliméricar,, del tensor de esfuerzo extra empieza a crecer para
luego relajarse al incrementéfe. El componente,, es casi lineal &/e=1, y para los

tres niveles de elasticidad mostrados, este componente del esfuerzo mantiene su forma

lineal cerca de la linea central, donde el estiramiento del esqueleto esta cercano al valor
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Figura 4.1. Flujo planar; SLFV vie/fv, Re=1,8=1/9,6=1/3,q=2,a=0.15.

unitario (valor de equilibrio). Los resultados arrojados por ambos esquemas numéricos

son acordes entre ellos (ver Figura 4.1).

4.2.2 Influencia del cociente de viscosidades

La Figura 4.2 muestra la influencia del cociente de viscosidgigslisolven-

te/total) en los perfiles de velocidad, estiramiento y esfuerzo polimeticy ¢,, ). Los
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sistemas con alto contenido polimérico corresponden a bajos valof®snlientras que
soluciones diluidas o con menor grado de entrelazamiento corresponde a valores altos de
S (cercanos a la unidad). El valor mas pequefi@ dmn donde se asegura un incremen-

to monotono en el esfuerzo cortante, en funcién de la rapidez de cqfte,1¢8 para el

modelo de Johnson-Segalman. Aunque este limite inferior no es valido para el modelo

Oldroyd-B, que es una caso particular del modelo de Johnson-Segalman, este valor es
comunmente adoptado en simulaciones numéricas de prueba (Benchmark numerical si-
mulations). Es importante notar que, para hacer comparaciones con los llamados fluidos

de Boger, el valor dgg debe tomarse de al menos 0.9. En esta seccion se utilizan valo-

res deg entre 0.1y 0.5.

Al decrecer el valor dg3, el perfil de velocidades se aplana en la regién cercana a
la linea de simetria. Esta respuesta pudo anticiparse si se asocia el decrecimignto de
con el aumento en el tiempo de relajacion de la orientadjgnpor las definicioneg?

y 4, utilizadas en este trabajo. Valores altosfleepresentan sistemas mas diluidos,

por lo que la magnitud del esfuerzo polimérico es menor. Por la misma razon, se observa
reduccion del esfuerzo y del estiramiento al aumentar la cantidad de disolvente. La dife-

rencia entre los resultados de ambos esquemas numéricos es minima (ver Figura 4.2).

4.2.3 Influencia del cociente de tiempos de relajacion

El cociente de tiempos de relajacion estiramiento/orientacioresta relacionado
con el grado de entrelazamiento de las moléculas del sistema, donde valores altos del
parametros corresponden a sistemas poliméricos con menor nivel de entrelazamiento.
Para el caso con menor entrelazamieato, 1, los fenomenos de relajacion de la orien-
tacion y estiramiento ocurren de manera simultanea, mientras que paba la relaja-

cion de la orientacibn es mucho mas lenta que el estiramiento, por lo que

63



Modelado Pom-Pom en Canales Planos

2.0

> 1.0

[T T T[T T T T[T T T[T T T I [TTTr[TTT]

0.5

TTT

LI L L L L L L L

oo b b b b b b bl 0.0 L~ L ST T S ! | IR |
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 1.0 11 12

Uy A

A \

- SLEV \

OSE L. FE/FV \

ool v b o b b B B By 0.0 L L 1 ! L L L | . . \l

00 01 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 02 T 0.1 0.0
Txx Xy

Figura 4.2. Flujo planar; SLFV vie/fv, Re=1,We=3,¢=1/3,=2,a=0.15.

el sistema se puede considerar como altamente entrelazado. La influeacsalole los

perfiles de velocidad, extension molecular y contribucion poliméricy 7., del es-

fuerzo extra se presenta en la Figura 4.3. De esta figura se puede observar que la dismi-
nuciéon dee “aplana” el perfil de velocidad, sin embargo, £l& 0.2 a 0.6 el efecto es

casi imperceptible. La elongacién y los componentes poliméricos del esfuerzo reflejan
un aumento significativo en magnitudsise incrementa, efecto que se nota mas en po-

siciones cercanas a la pared. De nuevo, el grado de reproducibilidad con
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Figura 4.3. Flujo planar; SLFV vie/fv, Re=1,We= 3,£=1/9,q=2,a=0.15.

ambas implementaciones numéricas es muy bueno, con pequefias diferencias cerca de la

pared para el caso=0.6.

4.2.4 Influencia del nUmero de brazos

La influencia del nimero de brazos en los perfiles de velocidad, elongacién y con-

tribuciones poliméricas al esfuerzo extrg (y 7,,) se muestra en la Figura 4.4. Al va-
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riar el nimero de brazog§ unidos en ambos extremos de la molécula Pom-Pom se de-
be afectar el nivel de entrelazamiento del sistema. Sin embargo, para los gajofes
seleccionadosg =2 a 5 parece tener poco efecto en las variables mostradas en la Figura

4.4. El estiramiento moleculad() es ligeramente mayor, segun lo reportado por ambos
esquemas. No se aprecia efecto sobre el perfil de velocidades; se observan minimas dife-

rencias cerca de la pared para los componentesz,, .

4.2.5 Influencia de la anisotropia

Para observar el efecto que tiene la anisotropia sobre las variables de flujo, se varia
el parametro tipo Giesekug,. Los resultados para ambos esquemas estan reportados en
forma grafica en la Figura 4.5. Como se explicd anteriormente, este parametro fue intro-

ducido en las versiones extendidas del modelo Pom-Pom.

Si a se fija en cero, la segunda diferencia de esfuerzos normales en flujo cortante

(N,) es también igual a cero, lo que significa que el segundo y tercer componentes de
esfuerzos extrar(, y 7,,) son iguales entre si y no necesariamente cero. Los resultados
numericos de ambos esquemas confirman ésto, ademas de que no se detectan diferencias
con éstos para los valores escogidws=Q y 0.15) al cambiar el procedimiento de solu-
cion.

La Figura 4.6 exhibe el efecto que ejerce este parametro sobre el compmgnente
solamente para la solucid&/fv. Es importante mencionar que aun en este flujo2D,

es diferente de cero y que solo cuamds O los valores de,, y 7,, difieren.
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Figura 4.4. Flujo planar; SLFV vie/fy, Re= 1,We=3,£=1/9,6=1/3,a=0.15.

Los modelos como Oldroyd-B y Phan-Thien/Tanner en flujo Poiseuille predicen

r*0yr,=r1r,=0.0tro aspecto a destacar es queno tiene efecto sobrg, , por

lo que toda su influencia la ejerce solste. Como se puede observar, el aumento del

parametro de anisotropia se refleja en un decremento en la magnitud de la componente

r,, del esfuerzo extra.
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Figura 4.5. Flujo planar; SLFV vie/fv, Re=1,We=3,5=1/9,¢6= 1/3,= 2.

4.2.6 Gradiente de presion y rapidez de corte

Se presenta en la Figura 4.7 el gradiente de pfegipren funcién del nimero de

Weissenberg, para el cage=1, q=2, €=13, =19 y a =0.15. Debido a que el

modelo SXPP representa un fluido con adelgazamiento al corte, el gradiente de presion

* Equivalente en este problema a la caida de presién/longitud del canal.
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015 010 005 0.00

Figura 4.6. Perfil del esfuerzo poliméricg variandog;
We=3,£=1/9,6=1/3,9=2.

disminuye al aumentar la elasticidad, para el interval®eeconsiderado. Cualquier

diferencia entre los resultados de ambos esquemas numericos no es significativa.

La Figura 4.8 muestra el efecto que guardde, [, € y q sobre la rapidez de
corte y bajo las condiciones de flujo Poiseuille estacionario. Estos perfilgs sten

calculados unicamente con el esqudaity. Si el fluido fuese newtoniano, la variacion

de la rapidez de corte respecto a la coordenadaria una linea recta.

Esta respuesta newtoniana es esperada para el modelo SXPP a bajos valores de ra-

pidez de deformaciény{ - 0) o bien a bajos valores d&e. Debe notarse que en la
linea de simetria se cumpje=0, mientras que su valor maximo ocurre en la pared de

la geometria. Al incrementar el nivel de elasticidad, el adelgazamiento al corte reduce la
viscosidad del fluido, produciendo una zona de valores de rapidez de corte relativamente
bajos, alrededor de la linea central. A valores muy grandes de elasticidad, el perfil de
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Figura 4.7. Dependencia del gradiente de presién con respecto a la
elasticidadRe=1,£=1/9,6=1/3,=2,a = 0.15.

tiende a recuperar su forma lineal, correspondiente a la segunda region newtoniana (ver
Figura 2.5). El efecto de “adicionar” mas disolvente al sistemg3@#&'9 a 1/2) resul-

ta en un perfilmaslineal al mismo nivel de elasticidadMe=3). Anteriormente se
mostroé ques y q tienen poco efecto sobre la velocidad, por lo que su impacto sobre la

rapidez de corte es insignificante.

4.3 Conclusiones

En este capitulo se presentaron resultados de la simulacion numérica del flujo Poi-
seuille planar. Para esto se utilizaron dos esquemas numéricos: un algoritmo hibrido de
elemento/volumen finitde/fvy una implementacion basada exclusivamente en el méto-

do de volumen finito, SLFV. El modelo utilizado es la version Pom-Pom extendida de
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Figura 4.8. Rapidez de corte en flujo Poiseuille= 3,5=1/9,6=1/3,q=2,a = 0.15.

una ecuacion o SXPP, clase de modelos pensados para moléculas ramificadas de polime-
ro. Se generaron los perfiles de estado estacionario (velocidad, extensién molecular y
contribuciéon polimérica al esfuerzo extra). Estos perfiles pueden utilizarse como condi-

ciones de frontera a la entrada de sistemas con geometrias complejas.

Los modelos Pom-Pom consideran dos tiempos de relajacion, uno para la orienta-
ciobn y otro para la elongacion molecular. A diferencia de los modelos de Max-
well/Oldroyd-B, no se ha encontrado solucién analitica para las ecuaciones que descri-
ben el flujo Poiseuille del modelo SXPP. En estudios previos [58], el desempefio de am-
bos esquemas numéricos se ha evaluado para el flujo Poiseuille de un fluido Oldroyd-B.
En este capitulo se ha mostrado el excelente grado de comparacién entre los resultados
de ambos esquemas numéricfesfy y SLFV) para el modelo SXPP, esto variando un

namero de parametros.
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CAPITULO 5

Modelado Pom-Pom en flujos a través de

contracciones

En el capitulo anterior se resolvio el flujo Poisuille estacionario para el modelo ex-
tendido Pom-Pom de una ecuacion (SXPP). Los algoritmos de solucion fueron dos pro-
cedimientos de evolucion en el tiempo, uno consiste en un algoritmo hibrido de elemen-
to/volumen finito fe/fv), y otro consistiendo puramente en un método semilagrangiano
de volumen finito (SLFV). En este capitulo, el modelo SXPP se resuelve con los mismos
algoritmos, utilizando esta vez, geometrias planas con contracciones abruptas 4:1. Se
presentan graficos mostrando la formacion y evolucion de vortices, ademas de otras va-
riables de flujo, esto para dos niveles de inercia y una variedad grados de elasticidad. La
comparacion del desempefio de ambos algoritmos se analiza una vez mas, enfocando

dicho andlisis en las nuevas caracteristicas introducidas por esta clase especial de mode-

" El material de este capitulo ha sido adaptado para el articulo “The numerical prediction of planar viscoe-
lastic contraction flows using the pom—pom model and higher-order finite volume schemes” de J. P.
Aguayo, P. M. Phillips, T.N. Phillips, H. R. Tamddon-Jahromi, B. A. Snigerev and M. F. Webster, publi-
cado enJournal of Computational Physi@20(2007) 586-611.
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los reologicos. Se presenta también, una alternativa a la version de dos ecuaciones del
modelo Pom-Pom, la versién lambda cuadrada Pom-R&XPP), la cual se compara

con la version SXPP.

5.1 Introduccioén

En este capitulo se presentan predicciones de flujo de fundidos poliméricos, usando
un modelo extendido Pom-Pom (XPP), a través de una contraccion plana 4:1. Esta clase
de modelos fue introducida por McLeish y Larson [1]; son una extension del modelo
cinético de tubo de Doi y Edwards para polimeros fundidos con moléculas entrelazadas.
La formulacion original del modelo Pom-Pom presenta tres desventajas importantes: la
viscosidad extensional no es continua, no hay limites para la orientacion y ademas pre-

dice una nula segunda diferencia de esfuerzos normales en flujo catanterbeeten

et al. [2] introdujeron dos versiones extendidas del modelo Pom-Pom con el fin de su-
perar las desventajas mencionadas. Estas versiones fueron denominadas modelos Pom-
Pom “extendidos” de una y dos ecuaciones (Double eXtended Pom-Pom o DXPP). Su
principal diferencia radica en la ecuacién para calcular el estiramiento moletutan,

la version doble o DXPPJ] se obtiene mediante la evolucién en el tiempo, a través de
una ecuacion diferencial parcial, mientras que para la versiéon SXRE,calcula me-

diante una ecuacién algebraica. Esta nueva clase de modelos reconoce la dependencia
gue guarda el comportamiento reol6gico con la estructura del polimero.

En general se aprecian comportamientos significativamente diferentes en la respues-
ta al flujo entre soluciones diluidas y concentradas de polimero. Cuando las soluciones
diluidas presentan viscosidad cortante constante, estas se denominan fluidos de Boger,
los cuales, aun siendo la concentracidn tan baja para no causar variaciones en la viscosi-
dad cortante, presentan fenOmenos viscoelasticos importantes. Dos ejemplos tipicos de

diferentes respuestas en funcion de la concentracion de material polimérico son la res-
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puesta de vortices y caida de presion; en ambos ejemplos, la dependencia con las pro-

piedades reométricas es evidente.

La dinamica de crecimiento de vortices en flujos a través de contracciones ha sido
estudiada extensamente; esto para una variedad de cocientes de contficeidodn-

figuraciones con simetria planar y radial. Sin embargo, esta respuesta no ha sido expli-
cada correctamente en términos de las funciones materiales o reométricas. El trabajo ex-
perimental de Nguyen y Boger [68] mostré que para poliacrilamida (PAA) en un disol-
vente altamente viscoso, sin adelgazamiento ni espesamiento al corte (esto es, un fluido
de Boger), el tamafio de las celdas del vortice (vortex cell-size) se incrementa al incre-
mentar la elasticidad, para una variedad de cocientes de contraccion en flujos axisimétri-
cos. Estos autores fueron capaces de correlacionar el tamafio de celda con definiciones

adecuadas de elasticidad, rapidez de deformacion y cociente de contraccion.

Al estudiar la contrastante respuesta de dos fluidos de Boger con la misma viscosi-
dad, Boger et al. [69] concluyeron que para estudiar la dinAmica de vértices en contrac-
ciones circulares, la informacion de propiedades de flujo cortante no es suficiente para
correlacionar esta respuesta. Los fluidos con semejante viscosidad cortante fueron polia-
crilamida en jarabe de maiz y una solucion de poli-isobutileno/polibuteno (PI1B/PB).
Conclusiones como ésta hicieron que las investigaciones posteriores se enfocaran a estu-
diar la influencia de la viscosdad extensional en el desarrollo de vortices. Al observar el
flujo de polietileno de baja densidad (LDPE) y de fundidos de poliestireno (PS), a dos
diferentes temperaturas para provocar variaciones de las propiedades reométricas, White
y Baird [70,71] concluyeron que el adelgazamiento al corte debe ser considerado junto a
los fendmenos extensionales; tal conclusion fue obtenida del hecho de que viscosidades
extensionales similares (comparadas a las de LDPE) pueden obtenerse con el fundido PS
a flujos volumétricos altos y aun asi, no se presenta la misma dinamica de vortices. Rai-

ford et al. [72] encontraron que la inercia suprime el crecimiento de los vortices para un
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fluido con adelgazamiento al corte (poli-isobutileno en tetradecano — PIB/C14); la geo-

metria utilizada es una contraccion con simetria radial.

Byars et al. [73] hicieron notar que la viscosidad extensional en una contraccion axi-
simétrica esta lejos de alcanzar su valor de estado estacionario, aun cuando el flujo si
alcanza el régimen permanente; esto es debido a que el flujo es transitorio en el sentido
lagrangiano, por la presencia del cambio de area transversal de flujo. Entonces, la rapi-
dez de desarrollo de esfuerzos extensionales debe ser tomada en cuenta. Por otro lado, el
andlisis de Binding [11,12], basado en ideas de Cogswell, consider6 ambas viscosidades,
extensional y cortante (representandolas mediante leyes de potencia), y su efecto en la
dindmica de vortices en flujo a través de contracciones. Este analisis ha sido util para
obtener la viscosidad extensional mediante datos de presion de entrada a la contraccion
(ver referencia [74]) para fluidos con adelgazamiento al corte, aunque no para fluidos de
Boger. También ha sido usado para calcular tamafios de celdas de vortice (ver [75]). Sin
embargo, Maia [13] y Maia y Binding [14] observaron diferencias significativas de los

resultados del andlisis de Binding con respecto a datos experimentales.

Rothstein y McKinley [76] estudiaron el flujo a través de geometrias axisimétricas

con contraccion/expansion. Estos autores asociaron la presencia de vortices en el borde
de la contraccién (lip vortices) =2 con flujo dominado por deformacion cortante,

esto para una solucién de poliestireno (PS/PS); ademas, relacionaron la presencia de
vortices dominantes (salient vortices), a cocientes de contraccibn mayores, con efectos
extensionales dominantes. Esta transicion no fue detectada para un fluido de Boger
PIB/PB, donde se observaron vortices de borde para cocientes de contraccion menores a
ocho. En conclusion, Rothstein y McKinley propusieron que la transicion de vortices de
borde a vortices dominantes puede estar relacionada con un cociente de esfuerzos nor-
males, ] ,(deformacion cortante/extensional, ver [76]). Estos autores explicaron sus re-
sultados, refiriéndose a los diferentes valores que adquiere este cociente de esfuerzos

normales, para las soluciones poliméricas que investigaron. Encontraron que valores al-
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tos del[d para una solucion y cociente de contraccion dados, estan relacionados con la

presencia de vortices de borde.

Al cambiar la geometria de flujo, de contracciones con seccion transversal circular a
rectangular, se ha encontrado un efecto inhibidor en los voértices dominantes para fluidos
de Boger. Esto no es el caso para soluciones poliméricas con adelgazamiento al corte,
donde se puede observar crecimiento de vértices en ambas geometrias [42]. Otro feno-
meno importante en flujos a través de contracciones es el incremento en la caida de pre-
sion (enhanced pressure-drop), arriba de la esperada para un fluido no viscoelastico. Esto
parece estar directamente relacionado con crecimiento en los vértices [42]. Dicha res-
puesta ha sido extremadamente dificil de simular; en el capitulo 7 se tratard este proble-

ma a profundidad.

Se puede encontrar una revision muy completa de trabajos, tanto experimentales
como de simulacién, del tema de flujos a través de contracciones, en el texto de Owens y
Phillips [41] y en el articulo de Walters y Webster [42]. La contraccion 4:1 ha sido am-
pliamente utilizada como problema modelo o de prueba , para evaluar la precision y es-
tabilidad de los diferentes esquemas numeéricos. Para un fluido newtoniano, se ha encon-
trado experimentalmente que cocientes mayores a 4:1 no presentan cambios significati-
vos en las caracteristicas de flujo. Esto no es el caso para fluidos elasticos (ver referencia
[42]).

Purnode y Crochet [77], mediante la simulacion numérica de un solo modo de la
modificacion de Peterlin al modelo de resorte eléstico no lineal de extension finita (FE-
NE-P), lograron predecir los resultados experimentales de Evans y Walters [78,79] para
flujos de soluciones acuosas de poliacrilamida (endurecimiento moderado en extension y
adelgazamiento al corte) a través de contracciones rectangulares. En la referencia [77],
se presentan lineas de corriente tanto de experimentos como de simulaciones mostrando,

en general, caracteristicas de vortice (de borde y dominantes) semejantes, aunque sin
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poder reproducir el flujo de manera correcta. Esta discrepancia en el calculo de flujos, tal
vez pueda ser explicada por el hecho de que las simulaciones representan geometrias
bidimensionales, mientras que los experimentos fueron llevados a cabo en geometrias
reales; otra posible causa de discrepancia es la capacidad limitada del modelo FENE-P
para representar adecuadamente la reologia de las soluciones PAA. El método numérico
utilizado para las simulaciones esta basado en el esquema de elemento finito, propuesto
por Marchal y Crochet [60,80].

Con un esquema de volumen finito, basado en el método SIMPLER, Yooy Na [81]
observaron crecimiento de vortices de borde para un fluido Oldroyd-B al incrementar la
elasticidad; este crecimiento fue tanto en tamafio como en intensidad. Cambios en vorti-
ces dominantes fueron dificiles de detectar. En su trabajo se encontré que la inercia ejer-
ce un efecto inhibidor del crecimiento de vértices, y aun con esto, se observaron vortices
de borde. Carew et al. [49] reportaron la presencia de vértices de borde para dos fluidos
lineales de Phan-Thien/Tanner (LPTT); para esto, los autores utilizaron un método basa-
do en la técnica de elemento finito. El grado de endurecimiento extensional fue contro-
lado con el parametrg,;; £,y =0.02 corresponde a un fluido con un endurecimiento
en flujo extensional significativo, mientras gegg., =0.25 presenta un débil endureci-
miento. Ninguno de estos fluidos presenta adelgazamiento extensional. Se escogi6é una
relacion de disolvente dg =1/9 (baja contribucién del disolvente a la solucién); el
namero de Reynolds se fijé con valor unitario. Para el fluido LPTT con fuerte incremen-
to en la viscosidad, se observé un incremento en el vortice de borde al incrementar el
Weissenberg; este incremento contindia hasta que se convierte en un solo vortice (domi-
nante). En el caso LPTE{,; =0.25), no se reporta ningun vortice de borde. Alves et al.

[82] utilizando el modelo convectivo superior de Maxwell (UCM), Phillips y Williams
[83], Aboubacar y Webster [59] y Xue et al. [84] con el modelo Oldroyd-B, todos basa-

dos en la técnica de volumen finito, reportan conclusiones similares sobre la actividad de

vortices de borde. Sin embargo, la capacidad del procedimiento numérico para detectar
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estos vortices de borde, depende del refinamiento del mallado; curiosamente, mallados
finos no siempre son capaces de detectar este fendmeno, mientras que es mas facil si se

utilizan mallados mas gruesos (ver referencia [59]).

Con el modelo Pom-Pom original, Bishko et al. [66] simularon el flujo transitorio de
un fundido polimérico en una contraccion 4:1 rectangular; el método numérico fue un
elemento finito lagrangiano. Se observo crecimiento del vortice dominante al incremen-
tar el numero de brazas y el nivel de elasticidad. Verbeeten et al. [37] simularon el
flujo transitorio de un fundido de LDPE en una contraccion 3.29:1 utilizando la version
extendida Pom-Pom modificada (modified eXtended Pom-Pom o mXPP) y el modelo
exponencial de Phan-Thien/Tanner (EPTT), ambos de forma multimodal. El uso del
modelo mXPP fue necesario con el fin de mejorar la estabilidad. Comparaciones contra
perfiles experimentales de velocidad y esfuerzo resultaron excelentes. EI método utiliza-
do por estos autores fue de elemento finito, basado en el método discontinuo de Galerkin
(DG) y separacion discreta elastica-viscosa del esfuerzo (DEVSS). Sirakov et al. [85]
estudiaron la respuesta del modelo XPP en una contraccion 3D. Los resultados numéri-
cos fueron probados contra informacién experimental de LDPE fundido, reportando
errores dentro del 15% para tamafio de celda de vortices. Las deficiencias numéricas del
procedimiento de elemento finito usado fueron atenuadas al apust@ry de forma

adicional, modificaron el término de la raiz cuadrada para el calculo del estirardiento,

Esta modificacion introduce un cambio “suave” cuando la traza del esfierzo,,

induzca indeterminaciones; con esto, en vez dedqaéance valores complejos cuando
la traza detr sea suficientemente negativa, la extension molecular tendra un valor de
cero. Si se utilizara el valor absoluto del término dentro del simbolo de raiz cuadrada, el
cambio de positivo a negativo ehintroduciria una singularidad. Sirakov et al. presen-
taron una funcion que elimina dicha singularidad. Es de notar, que esto solo es un artifi-

cio numeérico, ya que se ha encontrado que en flujo a través de contracciones, el valor
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minimo que alcanza es de uno. El resultado de esta modificacion es un modelo con

resultados casi idénticos a los expuestos por el modelo SXPP.

Las soluciones numéricas de este capitulo se obtienen empleando dos esquemas
numericos, un algoritmo hibrido elemento/volumen finfedfy) y un esquema basado
Unicamente en volumen finito (SLFV). Aboubacar et al. [58] reportaron que el algoritmo
hibrido es estable en el inicio de flujo (transitorio) Poiseuille de un fluido Oldroyd-B.
Este esquema se describe en el capitulo 3 y en la referencia [59], y el algoritmo SLFV en
[55,61]. La solucion con ambos métodos en estado estacionario en flujos a través de ca-
nales planos se obtuvo en el capitulo 4, y los resultados son perfectamente comparables
entre si. Aqui, ambos esquemas se prueban en una geometria compleja, la contraccion
4:1, utilizando el modelo cinético de un fluido polimérico con bajo contenido de disol-
vente; la comparacion en este capitulo esta en términos del numero de Weissenberg para
el esfuerzo, extension molecular, caida de presion y dinAmica de vortices dominantes.
Las simulaciones se generaron para dos niveles de in&er(( y Re=1)". Los dos
esquemas utilizan algoritmos de separacién de tiempo (time-splitting) para que la solu-

cion evolucione hacia el estado estacionario.
5.2 Especificacion del problema

Se considera el flujo viscoelastico a través de una contraccién abrupta 4:1 plana,
aun cuando la geometria no es tan compleja, el tipo de flujo si lo es, debido a que exhibe
regiones con deformaciones cortante y extensional de manera simultdnea. Se esperan
valores altos de rapidez de corte en las capas de fluido cercanas a la pared, mientras que
a lo largo de la linea central (o plano central) cerca del cambio de diametro, se presenta
deformacion puramente extensional (ver en la Figura 5.1 un diagrama de esta geome-

tria). Son abundantes las referencias bibliograficas que observan con interés la dindmica

" Niveles extremadamente bajos de inercia se aproximan aqui al Riestar
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de vortices, caida de presion en la contraccion, maximo en la velocidad de la linea cen-
tral, el problema del alto nimero de Weissenberg y como son afectadas estas variables
por las funciones materiales, tales como viscosidades cortante y extensional; para mayor
detalle, referirse a [41]. Bajo condiciones de flujo reptante, los vortices pueden tomar
formas distintas (ver el trabajo de Boger [86] y de Evans y Walters [78,79]). Para fluidos
con adelgazamiento al corte, el tamafio de celda tiende a crecer junto con la elasticidad.
En la referencia [78] no se observé ningun vortice de borde, para una solucién acuosa de
1% poliacrilamida. Esto esta de acuerdo a los resultados numéricos obtenidos por Alves
et al. [87].

Figura 5.1. Representacion esquematica de la contraccién abrupta 4:1.

El perfil de velocidad del flujo transitorio de un fluido Oldroyd-B en un canal plano
es impuesto como condicién de frontera en la entrada. La longitud de la seccion de en-
trada es lo suficientemente grande para que la solucion Oldroyd-B evolucione a la solu-
cion Pom-Pom deseada. Se especifican condiciones naturales de frontera para la veloci-
dad y el esfuerzo extra en la salida del dominio; la condicién de adherencia se aplica so-

bre las paredes de la geometria.
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Los dos métodos de volumen finito descritos anteriormente son utilizados para re-
solver este problema de flujo a través de una contraccion 4:1. La comparacion del de-
sempefo de ambos esquemas esta en términos de la dinamica de vortices y variables de
flujo (velocidad en la linea central, esfuerzo normal, extension de la molécula y presion).

La convergencia en cuanto coordenadas espaciales se asegura mediante el uso de una
serie de mallados, incrementando su grado de refinamiento al reducir el tamafio prome-

dio de los elementos.

La Tabla 5.1 reporta los grados de libertad y el tamafio miniye) (de elemento

de cada mallado. El algoritnfe/fv puede utilizar mallados triangulares estructurados o
desordenados, mientras que la implementacion SLFV emplea mallados cuadriculados
estructurados no uniformes. El tamafio de los elementos de volumen se reduce en posi-
ciones previas a la contraccion y después se incrementa, con el objetivo de tener mayor
refinamiento en la seccion del cambio abrupto de diametré&idiaa 5.2 muestra los
mallados mas refinados (m3 pde#fvy M4 para SLFV). La contraccion esté localizada

en x =0 para todos los mallados. Las longitudes de las secciones de entrada y salida son

respectivamentdOL, y 27.9., (ver figura 5.1).

Tabla 5.1. Caracteristicas de mallado para los esquefhag SLFV

Mallado Elementos/  Nodos Grados de Rmin
volumenes libertad
(u,pT)
ml 980 2105 13193 0.0243
% m2 1542 3279 20543 0.0190
- m3 2987 6220 38937 0.0063
M1 2240 26880 0.1000
E M2 3200 38400 0.0900
(7') M3 3600 43200 0.0800
M4 7200 86400 0.0400
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a) Mallado desordenado (i

SIS
S SISSSISIS IS SIS S ISUSOS SIS

b) Mallado estructurado (M-

Figura 5.2. Malladofe/fv(m3) y SLFV (M4); en la zona de la contraccion.

La evolucion hacia el estado estacionario se detiene cuando la hpmakativa a

la diferencia méxima entre dos pasos sucesivos de tiempo cae det8jb.de solu-
cion a altos nimeros de Weissenberg se obtiene mediante la técnica de continuacion en
el pardmetro elastico, empezando deats= 0.1, seguido tipicamente paWe=0.5, 1,

3, 10, 15, 20, ..., hasta que se pierda la convergencia.
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5.3 Resultados numéricos

Los resultados presentados en este capitulo se han calculado para un conjunto de
parametros SXPP base (a menos que se indique lo conifarit)9, £ =1/3, q=2y
a =0.15. El fluido representado por este juego de parametros es pseudoplastico y un
moderado nivel de endurecimiento en extension seguido por reduccion en la viscosidad
uniaxial. Se consideran dos niveles de inerBla{ 0 y 1) y el intervalo de nimeros de
Weissenberg de los resultados esOdeWes 60*. El nivel de inerciaRe=1, aunque
puede parecer insignificante para otro tipo de sistemas, en el caso de polimeros es gene-
ralmente mas que suficiente para observar los efectos de los términos convectivos de la

ecuacion de movimiento en la solucion del sistema, dentro del régimen laminar.
5.3.1 Convergencia y dinamica de vortices

La Figura 5.3 presenta la velocidag ) en la linea (plano) central, la extension mo-
lecular (1), el componentex del esfuerzo £,,) y la presion ) paraWe=0.1y

We=10. La velocidad en la linea central presenta un pequefio maximo ciaewdto,
el cual es dificil de detectar We=0.1. El efecto que tiene el incrementar la elasticidad
del fluido (a través del niumero de Weissenberg), se refleja en el incremento de la distan-

cia requerida para la relajacion del esfuerzode la molécula, después de la contrac-
cion. Notese que pal/e=10, este esfuerzo normal no ha recuperado su valor de flujo
totalmente desarrollado en la linea centrgl € 0) aun veinte unidades después de la

contraccion, mientras que\We=0.1, esto ocurre aproximadamente tres unidades des-

pués de la restriccion.

El incremento en elasticidad reduce la caida de presion de 145 a 23 unidades,

aproximadamente; esta respuesta se debe al fendbmeno de adelgazamiento al corte (la

* Resultados par#/e> 20 son exclusivamente para el algoritfefv.
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presion en la salida se impone como cero). La reduccion en el valor maximo ale

incrementar la elasticidad se relaciona con la reduccidon de viscosidad extensional, esta
reduccion de viscosidad es mas apreciable Y&a 5. El esquemde/fv predice méaxi-

mos ligeramente mayores y abruptosfey 7,, que aquellos calculados con el esquema

SLFV, paraWe=10; sin embargo, los resultados de ambos algoritmos guardan un alto

grado de semejanza.

En la Figura 5.4 se muestran lineas de contorno de la funcién de corriente (stream
function) para Re=0 y 1, cubriendo niveles de elasticidad dentro del intervalo
0.1<Wes 60. Las flechas dibujadas en el inciso “a)” de la misma figura indican la di-
reccion de las particulas en la zona de vortice. En esta seccion se presta atencion al ta-
mafio normalizado de celdd de los vortices, tomada paralela a la linea de simetria

(ver Figura 5.1); la normalizacion se realiza con la altura del canal de er2tggla (

Para flujo reptante, el tamafio del vértice crece gradualmente junto con la elasticidad
(Figura 5.5a). Bishko et al. [66] reportaron también esta respuesta con el modelo Pom-
Pom original. Al incrementar la inercia del sisteniRRe€l), la respuesta es opuesta.
Aboubacar et al. [7,8] obtuvieron una tendencia similar en esta geometria, esto para un
fluido PTT con &, =0.25 (fluido con comportamiento extensional semejante al caso
base usado aqui). En ninguno de los dos esquemas se obtuvieron vortices de borde. Es-
tos resultados son también consistentes con los reportados por Carew et al. [49] para el

modelo lineal PTT corg,,; =0.25, y con los de Bishko et al. [66] para el modelo origi-

nal Pom-Pom.

Contrario al incremento en la intensidad de vértice y en el tamafio de celda para flu-
jo reptante, se observa reduccion en ambas magnitudes al incrementar la elasticidad, pa-
ra el casoRe=1; excepto por un pequefio incremento hasta=0.5, la tendencia

muestra un decaimiento monotono. Por ejemplo, considerando elWie=PRO0, el
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Figura 5.4. Lineas de contorno de la funcion corriente al incremafetaf = 1/9,6= 1/3,q = 2,a = 0.15;
Re=0y 1.
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a) Tamaifio de celt
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Figura 5.5. Tendencia del vértice dominante al incremékieas = 1/9,
e=1/3,g=2,a=0.15Re= 0y 1; a) tamafio de celda, b) intensidad.

efecto inhibidor de vortice e=1 reduce la intensidad alrededor de un 90%, al compa-

rarse con el cas®e=0. Los dos esquemas de volumen finito presentan resultados muy

similares, sélo con pequefas diferencias en la intensidad para flujo reptante. Las Tabla
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5.2 yTabla 5.3 presentan informacion acerca de la convergencia con el grado de refina-

miento del mallado, en el intervabl<Wes< 20, con Re=0 y 1, respectivamente.

Para el modelo SXPP, los mallados de las geometrias tienen que ser suficientemente
refinados para obtener soluciones a numero de Weissenberg altos. Esto difiere de los
modelos como Oldroyd-B, donde la convergencia falla a valores moderadde de

(tipicamente= 3) si el mallado es demasiado fino.

Tabla 5.2. Convergencia con el mallado: tamafio de celda del vértice domijafe=x 0

felfv SLFV
We ml m2 m3 M3 M4
0.1 0.185 0.188 0.188 0.189 0.189
1 0.206 0.208 0.208 0.209 0.209
5 0.236 0.239 0.239 0.239 0.239
10 0.242 0.247 0.247 0.247 0.247
20 0.255 0.259 0.259 0.259 0.260

5.3.2 Campos de extension molecular, esfuerzo y rapidez de deformacion

Siguiendo el trabajo de Bishko et al. [66], la seccion de entrada a la contraccion (no
a la geometria) puede ser dividida en dos regiones en donde la molécula es relativamente
libre de extensidn, y una tercer region donde la extension es significativa. Estas zonas
“sin estiramiento” estan localizadas cerca de la linea central y en la region del vortice.
La tercer zona es una zona que forma una banda entre las otras dos, en la cual el fluido
se mueve hacia el canal de salida, atravesando la contraccion. Es posible reconocer esta
caracteristica en el flujo reptante si se ve la Figura 5.6 para el intervéle debierto.
Se detectan zonas de mayor deformacién cerca de la esquina reentrante y a lo largo del

fluido sobre la pared del canal de salida.
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Tabla 5.3. Convergencia con el mallado: tamafio de celda del vortice domifjaRe< 1

felfv SLFV

We ml M2 m3 M1 M2 M3 M4

0.1 0.163 0.160 0.160 0.162 0.161 0.161 0.160
1 0.153 0.151 0.151 0.153 0.152 0.151 0.1p1
5 0.133 0.130 0.130 0.134 0.133 0.131 0.181
10 0.122 0.119 0.119 - - 0.119 0.11p
20 0.113 0.109 0.109 - - 0.110 0.11p

La extensién molecular se incrementa con el numero de Weissenberg. Los efectos
extensionales dominan en la regién banda. Nétese queNEr20 y 60, la extension
molecular sobrepasa el nUmero de brazos de la molécula, en una pequefia zona en la es-

quina entrante, rompiendo asi la restriccion de extensibilidady; la rigidez de esta

restriccion en la formulacion original del modelo Pom-Pom es la causa de los problemas

de discontinuidad y cambios no suaves en los perfiles obtenidos con el modelo. Como se
menciond anteriormente, las versiones Pom-Pom extendidas eliminaron esta desventaja.
En Figura 5.7 y Figura 5.8 se muestran las graficas de contorno para la parte polimérica

del esfuerzo extra, en particulag, y 7, , respectivamente. En general se observa re-

Xy !
duccién en ambas magnitudes cuando la elasticMég) §e incrementa. Esto es consis-
tente con los resultados numéricos obtenidos por van Os y Phillips [36] y con los presen-

tados en el capitulo anterior. El decaimientagnes mas apreciable en la region banda,

donde la extensidon domina sobre la deformacién cortante.

El incremento en el nimero de Weissenberg, que implica un incremento en el nivel
de elasticidad, también se manifiesta como un mayor tiempo de relajacion, es decir, cada
vez se requiere de un mayor tiempo de residencia para que se manifiesten las propieda-
des de estado estacionario, esto explicaria el por qué de las reducciones de los esfuerzos

al incrementaiWe, manteniendo un mismo flujo en cada simulacion.
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Re =( Re =1
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Figura 5.6. Contornos de extension molecdlancremento eVe 8= 1/9,6=1/3,q = 2,
a =0.15,Re=0yRe =1.
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La primera diferencia de esfuerzos poliméricos normalessigue tendencias si-
milares a aquellas exhibidas pgyg, con una reduccion neta en magnitud al incrementar

la elasticidad del fluido. Tal respuesta puede ser atribuida al decaimiento de la viscosi-
dad extensional del fluido Pom-Pom modelado. Las lineas de contorno se muestran en la
Figura 5.9. Debido a que en este estudio, el parametro de anisotropia se fijja como
a =0.15, se obtiene una segunda diferencia de esfueNgpsdistinta a cero adn en re-
giones dominadas claramente por deformacion cortante (ver Figura 5.10). Hay cierta
semejanza entre el campd, con el crecimiento y curvatura de los vortices al incre-
mentarWe, esto para los dos niveles de inercia manejados aqui. Esta respuesta ha sido

detectada previamente por Aboubacar et al. [7], al trabajar con fluidos EPTT.

El componente extensional del tensor de rapidez de deformak;jomexhibe dos regio-

nes de valores extremos: un maximo positivo localizado justo antes de la contraccion a
lo largo de la linea de simetria, y otro con valores de mayor magnitud, pero negativos, en
la seccidn anterior a la esquina entrante. Como se observa en la Figura 5.11, el efecto de
inercia y elasticidad no es significativo en el pedfj]; solo se aprecia un efecto peque-

flo en la zona del vortice, donde la magnitud de este componente del tensor de deforma-
cion es cercana a cero. Valores extremosd grestan localizados en la zona cercana a la
esquina de la contraccion. Para este componente cortante, se distinguen dos regiones en
las cuales se detecta cierta influencia de la elasticidad: la primera es ld zoegativa

situada justo antes de la esquina entrante (region entre las dos lineas de contorno donde
d,, =0 en la Figura 5.12); ahi se observa una reduccion en tamafio, pero so6lo para el
caso sin inercia. La otra zona en donde existe cierta influendedse localiza arriba

de la pared del canal de salida, en donde también se detecta una reduccidn en este com-

ponente (cortante) del tensor de rapidez de deformacién; sin embargo, en este caso la

variacion se puede observar a ambos valores del niumero de Reynolds.

91



Modelado Pom-Pom en flujos a través de Contracciones

Re =( Re =
a)We=1
R
\\\O % N 11 L_;_%
0.1

03

02

"

b) We=10
[ (G2 = =
OJ

e 041

5 7
/§ 0 Oégi—/——o.a——

0.1

0.05

w2
Figura 5.7. Contornos de esfuerzg incremento eie £=1/9,6=1/3,q=2,a=0.15;
Re=0yRe=1.
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Figura 5.8. Contornos de esfuerzgp incremento eWe = 1/9,¢6= 1/3,q=2,a = 0.15;
Re=0y Re=1.
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Figura 5.9. ContornoNy, incremento ee f=1/9,6=1/3,q=2,a=0.15Re=0yRe= 1.
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Figura 5.10. Contornds,, incremento efWe S=1/9,6=1/3,q=2,a=0.15;Re=0 yRe= 1.
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Figura 5.11. Contornos rapidez de deformacignincremento ewWe = 1/9,£6= 1/3,q= 2,
a=0.15Re=0yRe=1.
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Re =( Re =1

Figura 5.12. Contornos rapidez de deformacignincremento eiWe S=1/9,6=1/3,9= 2,
a=0.15Re=0yRe=1.
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Notese que las regiones de mas alta extension moledylde la seccion de entra-
da a la contraccién, estan localizadas donde ocurren valores maximos del componente
d,, (maximo negativo en la esquina abrupta). En la Tabla 5.4 se reportan los valores de
estiramiento y la primera diferencia de esfuerzos normales en puntos seleccionados (ver
Figura 5.13 ), esto con el fin de permitir una comparacion mas detallada del desempefio

de ambos esquemas numeéricos empleados aqui.

Tabla 5.4. Valores de estiramientt) ¢ primer diferencia de esfuerzos normalgg en los puntos selec-
cionadosRe=0(contraccion localizada en= 0.0,y = 3.0

felfv SLFV
Puntos muestra We 1 10 20 1 10 20
A A 1.01 1.1€¢ 1.3t | 1.01 1.1& 1.3
(x=19.9,y= 3.7¢) N, 0.13 0.22 0.2 014  0.23 0.2
B A 1.0¢ 1.t 1.7z | 1.06 1.5t 1.7
(x=19.9,y=3.50) N, 0.76 0.53 0.37 0.81  0.58 0.37
C A 1.0 1.4¢ 16t | 1.06 158 171
(x=9.99,y= 3.7¢) N, 0.76 0.52 0.34 0.8 0.57 0.31
D A 1.01 1.2¢ 1.4t | 1.01 1.3¢ 1.5t
(x=-1.94,y=307)| N, 024 021 0.18 025 027 0.2
E A 1.01 1.2t 141 | 1.01 126  1.3¢
(x=-2.00,y=2.07)| N, -023 0.04 002| -019 0.03 0.04

5.3.3 Caida de presion y un modelo Pom-Pom alternativo

Se muestra en la Figura 5.14 la caida de presion como funcién del nimero de Weis-
senberg para dos niveles de inercia. Esta variable se normaliza mediante la caida de pre-
sion newtoniana con la misma viscosidad a cero rapidez de ggytque el fluido vis-
coelastico, ambos con el mismo flujo. Debido a que el fluido SXPP seleccionado presen-

ta adelgazamiento al cort&p/Ap,.,, decae monétonamente con el incremento en elas-

ticidad, pareciendo alcanzar un valor asintotico\a= 20. Este decaimiento es menos
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Ce B

Figura 5.13. Puntos de observacion usados en la contraccion 4:1.

abrupto (ligeramente) pafde=1. No se detecta diferencia alguna entre ambas solucio-

nes con los algoritmds/fvy SLFV.

Con el fin de implementar el modelo DXPP en el codigo de elemento espectral utili-
zado por van Os y Phillips [36], los autores se vieron en la necesidad de modificar este
modelo. En la version Pom-Pom extendida de dos ecuaciones, el estiramiento o exten-
siobn molecular es descrito por una ecuacién diferencial parcial y, en vez de resolver por
el esfuerzo extra, esta formulacion se resuelve para el tensor de orie®abiéspués,
se debe evaluar una ecuacion explicita para extradtediante un cambio de variable
(A =A°S) hecho en el modelo doble, se obtiene un modelo hibrido de los modelos
SXPP y DXPP (ver seccion 2.3.3). Esta formulacién alternativa se implemento en la re-
ferencia [36]. En este trabajo, la modificacién se le denomind como el mxtkt®

(seccién 2.3.3a).

La Figura 5.15 presenta la comparacion en las predicciones de velocidad y exten-
sion molecular en flujo Poiseuille, calculada con el esquema nuniéticpara ambos
modelos SXPP W?XPP. La comparacién se realizé a un nivel de elasticidad alto
(We=10), y se puede apreciar que ambos modelos arrojan soluciones tan semejantes

gue no es posible identificar desviaciones en la gréfica correspondiente.
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Figura 5.14. Caida de presion Vée = 1/9,6=1/3,q=2,a = 0.15;
esquemas SLFV fe/fv, Re= 0y 1.

Para el flujo en la contraccion 4:1, los resultados en la linea central (plano de sime-
tria) se muestran en la Figura 5.16. De nuevo, las diferencias entre ambos modelos son
imperceptibles, aun en los valores maximos. El esquema numérico utilizado es el hibrido
felfv.

5.4 Conclusiones

El problema estudiado en este capitulo fue el flujo a través de una contracciéon
abrupta 4:1, de un fluido que exhibe el fendmeno de adelgazamiento al corte y bajo en-
durecimiento seguido de ablandamiento pronunciado en flujo extensional. La respuesta
en flujo complejo en esta geometria se explica en términos de las propiedades reométri-
cas presentadas por el fluido XPP aqui seleccionado.
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Figura 5.15. Perfiles SXPP W&XPP en flujo planar (sin contraccién) con el esquéetfa We= 10,
Re=1, f=1/9,6=1/3,q=2,a=0.15; a) velocidad, b) estiramiento.

Se presentd la comparacion entre dos esquemas de volumen finito contrastantes,
ambos aplicados a la solucién de este flujo complejo que ha sido extensamente utilizado
como de prueba. El primer algoritmo de soluciéon es un esquema hibrido de elemento
finito/volumen finito, con tratamiento consistente de los términos fuente y de flux. El
segundo es un algoritmo basado Unicamente en el método de volumen finito con un tra-
tamiento semilagrangiano de los términos convectivos; las contribuciones de los pasos
de tiempo previos son evaluados con un procedimiento de ponderacion de &rea de se-
gundo orden. Se reportd informacion sobre la convergencia con el grado de refinamiento
del mallado, para esto se usaron datos de dinamica de vortices. Ambos esquemas arrojan

resultados altamente acordes entre si.

Para el casdre=0, el tamafio de celda del vortice crece al incrementar el nimero
de Weissenberg; de igual manera, la intensidad del vértice también se incrementa hasta
We= 3, después del cual se observa un decaimiento en intensidad. El efecto de la inercia

es opuesto, el tamafio de celda disminuye monétonamenteReara. Inicialmente,
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Figura 5.16. Resultados SXPP ¥8XPP en la linea de simetria para la contraccién abrupta 4:1, con el
esquemde/fv. We= 10,Re=0,4=1/9,6= 1/3,q = 5, a = 0.15; a) velocidad, b) estiramiento.

se observa un muy pequeio incrementoMis= 0.1 hasta 0.5, seguido por un decai-

miento. La respuesta del modelo SXPP esté acorde, de manera cualitativa, con la presen-

tada por el modelo PTE(,, =0.25), modelo con propiedades reométricas semejantes,

tanto en flujo cortante como extensional; de hecho, los valores de adelgazamiento en

ambas deformaciones son practicamente iguales. Se pudo identificar la zona en donde

los efectos extensionales dominan sobre los de corte, esto es en una zona en forma de

banda diagonal a la entrada de la contraccion. En esta region se espera que la extension

molecular alcance valores relativamente grandes. Bishko et al. [66] fueron los primeros

en reconocer estas zonas. Se tiene también una seccion de fluido, arriba de la pared del

canal de salida, en donde los efectos cortantes dominan y el nivel de deformacién exten-

sional es practicamente nulo.
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CAPITULO 6

Influencia de la Viscosidad Extensional en el

Modelado Pom-Pom

La clase de modelos Pom-Pom ofrece la ventaja de que al incrementar el nimero de

brazos,q, unidos al esqueleto de la molécula, la viscosidad extensignghuede in-

crementarse considerablemente sin provocar un cambio significativo en la correspon-

diente viscosidad cortantg,. Esto es valido para un cierto intervalo de valores de rapi-

dez de deformacion; el tamafio del intervalo es afectado de manera importante por el co-
ciente de viscosidadeg . En este capitulo, se estudia la influencia de la viscosidad ex-
tensional en flujo complejo (que involucra tanto deformacién extensional como cortan-
te). El problema a resolver es la contraccion 4:1 con esquina redondeada. Se presenta de
manera adicional, una comparacion con la respuesta del modelo exponencial de Phan-

Thien/Tanner (EPTT), modelo del que se utilizaron parametros que arrojaran semejante

" Material de este capitulo ha sido arreglado para el articulo “Extensional response of the pom-pom model
through planar contraction flows for branched polymer melts” por J. P. Aguayo, H. R. Tamddon-Jahromi
y M. F. Webster, y publicado €ournal of Non-Newtonian Fluid Mechanit34 (2006) 105-126.
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comportamiento reométrico con los modelos Pom-Pom aqui utilizados. Se investiga la
estabilidad del algoritmo hibrido de elemento finito/volumen firigdh\j para el modelo
Pom-Pom extendido de una ecuacion, esto para un intervalo dado de numeros de Weis-
senbergWe. Considerando los valores de rapidez de deformacién obtenidos en este tipo
de flujo en patrticular, se pretende hacer distincién en si los fluidos alcanzan la reduccion
de viscosidad en extension o solo el endurecimiento. Esto puede determinarse en funcion
del comportamiento de los vortices, estiramiento molecular, esfuerzo y caida de presion.
Se presta especial atencion al parametro de anisotropia introducido en las versiones ex-

tendidas Pom-Pom.

6.1 Introduccion

En el capitulo 5, se considero el flujo de un fluido SXPP a través de una contraccion
rectangular 4:1 con esquina abrupta. En este capitulo, se extiende el alcance para obser-
var la influencia de la viscosidad extensional en este flujo complejo. La esquina abrupta
es substituida por una redondeada, con el fin de incrementar el nivel de elasticidad al-

canzadoWe,, . Al hacer esto, es probable que la respuesta extensional pueda estudiarse

en un intervalo mas amplio de nimeros de Weissenberg.

El algoritmo hibrido de elemento finito/volumen finife/fv) utilizado aqui ha sido
aplicado con éxito para simular modelos fenomenolégicos, en particular, el modelo con
viscosidad cortante constante Oldroyd-B y una variedad de versiones del modelo Phan-
Thien/Tanner, tanto en flujo Poiseuille transitorio (referencia [58]) como en contraccio-
nes cilindricas y rectangulares 4:1 (referencias [7,8]). La concordancia de resultados
numeéricos con observaciones experimentales es positiva, de manera cualitativa; en parti-

cular se mencionan fenbmenos tales como supresion de voértices para fluidos de Boger
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en contracciones rectangulares y crecimiento de vértices en la contraparte cilintrica [7]
Esto aplica también a tendencias de dinamica de vortices en términos de la estructura y
tamafo de celda para fluidos con adelgazamiento al corte, con respuesta reométrica
comparable a la observada por mezclas de polietileno lineal de baja densidad (LLDPE) y
polietileno de baja densidad (LDPE) [88].

Con el fin de obtener comparaciones cuantitativamente favorables con datos expe-
rimentales, se deben considerar modelos capaces de representar adecuadamente la res-
puesta reométrica de fluidos reales. Modelos como PTT, Giesekus y Kaye-Bernstein-
Kearsley-Zapas (K-BKZ) son ecuaciones constitutivas fenomenolégicas usadas comun-
mente para modelar el comportamiento de fundidos poliméricos. La viscosidad exten-
sional en el modelo de Giesekus presenta incremento al elevar la rapidez de extension
hasta que se alcanza un valor asintotico (meseta). Mitsoulis et al. [29] emplearon una
modificacion multimodal del modelo K-BKZ para simular el flujo de fundido LDPE a
través de contracciones. Estos autores predijeron exitosamente el tamafio de celda de
vortice, considerando ambos, rapidez de corte y extension para hacer su comparacion.
Los modelos PTT pueden reproducir una variedad de funciones materiales en deforma-
ciones extensionales uniaxiales y planares (ver secciones 2.3.2 y 6.3.3); para esto, se

puede variar el parametrg,., que controla el nivel de extension del modelo, sin em-

bargo, esto también significa un cambio en la viscosidad cortante (ver Matallah et al.
[89]).

Los modelos Pom-Pom extendidos, propuestos por Verbeeten et al. [2], son capaces
de reproducir la respuesta de sistemas de polimeros en flujos reométricos. Estas versio-
nes son derivadas del modelo cinético Pom-Pom, introducido por McLeish y Larson [1]

" Los fluidos de Boger son sistemas, altamente viscoelasticos, con un contenido tan bajo del componente
causante de las propiedades viscoelasticas, que no se detecta ninguna variacion de la viscosidad cortante,
es decir, esta viscosidad es la del disolvente, y se mantiene como independiente de la rapidez de corte; sin
embargo, modelos tales como Oldroyd-B y FENE-CR, que predicen viscosidad cortante constante, se
pueden usar para simular fluidos de Boger aun con alto contenido de material viscoelastico, tal como se
empled en la referencia [2].
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y esta basado en la dinAmica de movimiento molecular reptante de una molécula lineal
idealizada con el mismo numero de brazos unidos en ambos extremos (ver Figura 2.3).
Una caracteristica importante del modelo SXPP es la capacidad de incrementar la visco-
sidad extensional afectando s6lo de manera ligera la viscosidad cortante, esto para un

intervalo de valores de rapidez de deformacion y valores de cocientes de viscBsidad,

(ver Figura 2.5).

Inkson et al. [32] encontraron que utilizando una implementacion multimodal de la
versiéon Pom-Pom con una distribucion razonable de niumero de brazos, se pueden repro-
ducir las funciones materiales de un fundido LDPE, cubriendo un intervalo de cuatro
décadas en valores de rapidez de deformacion. Zatloukal [90] obtuvo un ajuste excelente
de las viscosidades cortante y extensional en estado estacionario; esto para tres diferen-
tes fundidos poliméricos, siendo LDPE, LLDPE catalizado con metalloceno (mLLDPE)

y butiral de polivinilo (PVB). El desempeiio del modelo XPP fue probado contra modi-
ficaciones a los modelos White-Metzner y Leonov. Bogaerds et al. [91] encontraron que

fijando valores bajos del parametro de anisotr@pja.e. teniendo una segunda diferen-

cia de esfuerzos normales en flujo cortaritg)(distinta a cero, se obtiene un efecto es-

tabilizador en flujos Couette y Poiseuille. Existen diferencias significativas entre las res-
puestas dinamicas de las funciones materiales de los modelos Phan-Thien/Tanner expo-
nencial (EPTT) y XPP. Tanner y Nasseri [92] propusieron una nueva modificacién al
modelo XPP, la cual reproduce el comportamiento del modelo SXPP; para esta modifi-

cacion, estos autores ignoraron la anisotropia y el térErﬁrﬁo) —1]I de la ecuacion de
esfuerzo. El modelo resultante es considerado como una nueva version Phan-
Thien/Tanner y es denominado como el modelo PTT-XPP. Una caracteristica nueva de

este modelo es que el adelgazamiento es mas lento, o bien esta retrasado al compararse

con el predicho por la version XPP.
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Bishko et al. [66] simularon el flujo transitorio a través de una contraccion 4:1 rec-
tangular, utilizando el modelo original Pom-Pom. Estos autores concluyeron que al in-
crementar el grado de ramificacion de las moléculas, en este caso con el numero de bra-

Z0s q, se producen vortices mas grandes a un valor de Weissenberg dado. Esta conclu-

sion esta acorde a observaciones experimentales, en donde se detectaron vértices de ma-
yor tamafo para fundidos de polietileno ramificado (que pueden representarse por valo-

res mas altos dg) que para un sistema lineal del mismo polimero. Clemeur et al. [35]

presentaron una version alternativa a los modelos Pom-Pom, llamado modelo convectivo
doble Pom-Pom (Double-Convected Pom-Pom o DCPP) y, en un estudio posterior [93],
compararon las soluciones numéricas en flujo a través de contracciones rectangulares en
términos de mediciones de birrefringencia de un fundido LDPE, obteniendo una compa-
racion cuantitativamente adecuada. Verbeeten et al. [37] reportaron también, compara-
ciones excelentes con observaciones experimentales para LDPE fundido, en flujo a
través de un dispositivo de flujo cruzado (cross-slot device), también lo hicieron para un
flujo alrededor de un cilindro [39] y para una contraccion 3.29:1 planar [37]. En las refe-
rencias [37,39], el método numérico utilizado fue de elemento finito, con la técnica de
separacion del esfuerzo elastico-viscoso, en combinacion con un algoritmo discontinuo
de Galerkin (DEVSS/DG). Sin embargo, es necesario indicar que se obtuvieron valores
no légicos del estiramiento moleculdr, esto ocurrié en los puntos de estancamiento en

el flujo alrededor del cilindro y cerca de la esquina abrupta en el flujo por la contraccion.
La convergencia numérica se mejoré al introducir la version extendida Pom-Pom modi-

ficada (mXPP), modelo que difiere de la version SXPP Unicamente en la funcién extra

f (t), para esto, ver ecuacion (2.42).

Las soluciones en estado estacionario para una implementacion XPP multimodal en
una contraccion planar 3D, fueron obtenidas por Sirakov et al. [85]. La comparacion, en
términos de tamafio de vortice para el flujo de LDPE fundido, se puede calificar como
satisfactoria. Sirakov el al. [85] modificaron el modelo SXPP con el fin de mejorar la
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estabilidad; para esto fijaron en cero al parametro de anisotrop®), y ademas,

propusieron una modificacion para la ecuacion de la extension molecular, la cual elimina

la posibilidad de error al presentarse valores negativos (d@ los cuales ocurren

numeéricamente con la version SXPP. Wapperom y Keunings [94] resolvieron el flujo a
través de una contraccion/expansion para las versiones Pom-Pom integral y diferencial.
En su trabajo, se detectaron valores no fisicos de la extensiéon moldcalby ¢erca de

la restriccion.
6.2 Especificacion del problema

El problema considerado aqui es el flujo lento a través de una contraccion rectangu-
lar 4:1, en donde la esquina entrante presenta cierta curvatura (redondeada). La Figura
6.1 es de una representacion esquematica de este flujo complejo en particular. Se presen-
ta también una amplificacion cerca de la zona de la contraccion de los tres mallados (con
diferente grado de refinamiento) no estructurados con elementos triangulares que se uti-

lizan en el presente trabajo, esto se muestra en la Figura 6.2.

Figura 6.1. Esquema de la contraccién 4:1 con esquina redondeada.

108



Influencia de la Viscosidad Extensional en el Modelado Pom-Pom

a) Grueso

A A R A

KD

/]
I
i
e
&
¢
X

v
/1
Y
W7
00,
%
"
1
0%
g
2
A%
<

%

AN
N

7
i
K

sl

25

v
o~
2SS
S

75

$25

AZS

&2
258

e

/

=2
.
Z7

WY
%
W
V]
%
%%
1
%
<
G

Y
1
W
Y
H
W
%

77
a7

7/
2/
A
i
7
% !i
2

n

%

7

7

/7l
/17
'
Y
%
1
5]
L7
1
7
12

ﬂn;
o
o
oo
“Eé %
o0
=

7

o

©F

%)

Vi

V]
0
m
]
1]
&
1
o
EA
g
z
]
2
%

1/

o
i

Figura 6.2 Mallados no estructurados de elemento
finito en la zona de la contraccion.

Las caracteristicas generales acerca del refinamiento de cada mallado se presentan
en la Tabla 6.1. Las longitudes antes y después de la contracci@7.5bp y 49L,,
respectivamente (ver Figura 6.1); la curvatura de la esquina re-entrante; bg. dea

contraccion esta localizada err 27.5 unidades de longitud.

Para especificar las condiciones de frontera al inicio de la geometria, se utiliza la so-
lucion transitoria del modelo Oldroyd-B en flujo Poiseuille, teniendo asi la solucién
analitica para la velocidad, , de Waters y King [62]. La longitud del canal de entrada
es lo suficientemente grande para obtener un perfil SXPP completamente desarrollado

antes de que el fluido se encuentre en la seccion de entrada de la contraccion. No existe
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hasta el momento solucion analitica para el flujo transitorio o estacionario del modelo
SXPP (ni para otras versiones Pom-Pom) en flujo Poiseuille. Una manera alternativa de
especificar las condiciones de frontera al inicio de la geometria consiste en usar la solu-
cion numérica de un perfil completamente desarrollado para un canal con la misma area
de flujo (ver capitulo 4 para mas detalles). Adicionalmente, se especifica la condicién de
adherencia a lo largo de las paredes. El esfuerzo a la entrada se obtiene mediante la reso-
lucion de la ecuacion diferencial ordinaria del flujo a través de un canal (flujo Poiseuille

estacionario).

Como se menciond previamente, la viscosidad extensional se varia ajustando el
numero de brazos en ambos extremos del esqueleto de la molécula Pom-Pom. Las solu-
ciones se calculan a cuatro diferentes valoresgdecon la notaciong, parai =
{2,5,10,15}. Los otros parametros se fijan coRe - 0, #=1/9, £=1/3y a =0.15.

Notese que el fluidag, corresponde al caso base de este estudio. Se presenta también

una seccién con resultados variando el pardmetro de anisotropia y una comparacion en-
tre las soluciones Pom-Pom y EPTT, exhibiendo ambos modelos semejantes niveles de
endurecimiento y adelgazamiento extensional. Para poder ajustar la viscosidad extensio-

nal del modelo Pom-Pom a la del modelo EPTT, se variaron los paramegres

Tabla 6.1. Caracteristicas de los diferentes mallados

Mallado Elementos/| Nodos Grados de Rmin
volumen libertad
(u,p)
(4:1). 1086 2325 14570 0.0296
(4:1), 1626 3433 21502 0.0170
(4:1), 2693 5652 35392 0.0097
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Se utilizé la técnica de continuacién en numeros de Weissenberg para obtener nive-
les de elasticidad altos. Las simulaciones se iniciaron\Wer 0.1, incrementando
(tipicamente) aVe=0.5,1,3,5,10,15, 20, hasta que se pierda la convergencia cerca del
nivel critico We,, . El tamafio del celda se reporta ahora en su longitud paralela al flujo
(X) y perpendicular I ). Como criterio para determinar el éxito de un paso de tiempo

en la solucion transitoria, se utiliza la noraa-de dos pasos sucesivos, con una tole-

rancia del0 ™’ .

6.3 Resultados numeéricos

En el presente capitulo se dividen los resultados numéricos en tres secciones. La
primera consiste en los resultados de la influencia al incrementar la viscosidad extensio-

nal por medio de incrementos en el numero de brgzdss correspondientes resultados

se analizan en términos de dinamica de vortices, esfuerzo y estiramiento molecular. La
segunda seccion, considera la variacion del parametro de anisotropia, y en la tercera, se
presenta la comparacion de las predicciones del modelo SXPP con las de dos diferentes
fluidos EPTT, ambos modelos con niveles semejantes de endurecimiento extensional y

valores maximos de la relacion de Trouton. La influencig @ la reologia del modelo

SXPP se puede ver en la seccién 2.5.
6.3.1 Influencia de la variacion del parametro g 0.15)

Esta seccion trata sobre la influencia que produce la variacion de la viscosidad ex-

tensional en la estructura de flujo. Para cada valay dado, se presentan las lineas de
corriente en la zona de vortices a diferentes niveles de elastidhigd lfasta que se

pierde la convergencia numérica, cerca\ifel, . Estas lineas de corriente coinciden en

este caso con la trayectoria que trazaria una particula al fluir.
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6.3.1a NUumero critico de Weissenberg y dinamica de vortices

Se encontré que al incrementar el grado de endurecimiento en la viscosidad exten-
sional, se produce un decaimiento en el maximo valor de Weissenberg alcanzable por la

simulacion numéricaWe,, , ver por ejemplo referencias [49,77,95]. Por esto, el decai-
miento enWe,, al “adicionar” mas brazos en la molécula Pom-Pom puede ser anticipa-
do. Para la seleccion de valores en este parénwt{)2,5,10,1$, los niveles criticos

correspondientes son aproximadamene,, ={60,25,13,1p. En el caso del fluida,,

el grado de endurecimiento en viscosidad extensional es practicamente cero, aunque el
ablandamiento emetrasadohasta un valor de rapidez de deformacion adimensional de

0.2. Este es el fluido con el mayate,, (60) obtenido. El casg, muestra un incremen-

rit

to de alrededor de 50% en el maximo de viscosidad extensional, con respecto al fluido

g,. El nivel critico de elasticidad se reduc&Va,, =25. Al seguir los incrementos en
los valores maximos de viscosidad extensignalse observa que la reduccion\afe,,
continua, teniendo que patg=10 y q=15, los valoresWe,, son 13y 12, respectiva-

mente; lo anterior confirma las observaciones previamente mencionadas.

En la Figura 6.3a se presentan los valores simulados del tamafio de celda tanto para-
lelo al flujo (X) como perpendicularl(), en funcion deNe. Sin embargoX y L se
hacen adimensionales de manera distinta a la utilizada en el capitulo 5. Aqui, el tamafio
de celda se amplifica al multiplicarse por un factor igual a la separacion del canal de en-
trada (dos veces la distancia de la pared a la linea de simetria), esto para facilitar la in-
terpretacion de los resultados. La informaciéh y L) de vortice se obtiene a partir de

las lineas de corriente.

Se puede observar gué y L siguen tendencias similares, ambas variables incre-

mentan su valor a mayor nivel de elasticidad. A cualdMerdado,L es mayor queX .
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Este crecimiento eh es muy semejante para los cuatro diferentes valorgsudiiza-

dos, hasta un nivel de elasticidadWe= 8, punto en el cual el crecimiento depara el

fluido g, empieza a ser menor que el de los otros fluidos con mayores valores de visco-
sidad extensionalg>5). La Figura 6.4 muestra las lineas de corriente pgr y

g=5, mientras que la Figura 6.5 paga10 y q=15. En general, se tiene que la linea

de corriente que separa el vortice del flujo a través de la contraccion es practicamente
recta. Notese que en éstos diagramas de lineas de corriente, ambos tamafos de celda
estan calibrados como en la seccion 5.3.1.

El comportamiento de la intensidad de vortizg, a diferentes nimeros de Weis-
senberg se muestra en la Figura 6.3b. La respuestajpeba 10 y 15 siguen el mismo
crecimiento a valores crecientes \d&. El casoq =2 sigue la misma tendencia hasta
Wes< 5; después de este punto, se presenta un decaimiento monotono. Este decaimiento
puede ser atribuido al régimen de ablandamiento en la viscosidad extengipoale( el
fluido- g, experimenta. Para los casge 5, esta reduccion en la viscosidad no es anti-

cipada.

La viscosidad cortantey() no puede ser la responsable del comportamiento distinto
del fluido q,, debido a que esta viscosidad exhibe practicamente los mismos valores pa-

ra los distintos fluidos utilizados en esta seccion (ver Figura 2.5). La posibilidad de mo-
dificar la respuesta en flujo extensional, sin afectar substancialmente la viscosidad de
corte, es una caracteristica importante de los modelos Pom-Pom, que no se presenta en

otros modelos comunmente usados como las distintas variantes PTT.
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Fluid 0-0, Fluido-0s
a) We = e)We =1

Figura 6.4. Funcion corriente y datos de Vortides{( a X[-10%), incrementandaVe Re= 0,
£=1/9,6=1/3,a=0.15,g=2Yy5.
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Fluid 0-q1q Fluid 0-0s5
a) We = e) We =

Figura 6.5. Funcion corriente y datos de Vortides{( (a X[-10%), incrementandVe Re= 0,
£=1/9,6=1/3,a=0.15;,=10y 15.
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El componente extensional del tensor de rapidez de deformakjomuede arrojar
mayor informacion sobre la discrepancia en la respuesta del figlidon respecto a las
otras configuraciones. La Figura 6.6 (columna izquierda) muegfrpara un nivel de
elasticidad deVe=10. En dicha figura se pueden detectar dos maximad, gruno en

la linea de simetria, justo antes de que el fluido ingrese al canal de salida; el otro valor
maximo esta practicamente al final de la curvatura de la esquina de la restriccion, en
contacto con la pared de la contraccion. Como se puede observar, los chmpos

muy semejantes para las distintas configuraciones en el nimero de brazos utilizadas
aqui. Adicionalmente, la variacion dg, con respecto &, es también minuscula (co-

lumna derecha de la Figura 6.6); por esto se puede concluir que los cuatro fluidos estu-
diados en la presente seccion, estan expuestos esencialmente a los mismos valores de
rapidez de deformacién. Sin embargo, alun con los campos del tensor de rapidez de de-
formacion semejantes, la viscosidad extensional mostrada por cada fluido es significati-

vamente diferente. Paq=2, el régimen de reduccion en viscosidad extensional em-
pieza enAy, & =0.2; para los fluidosq=5, este régimen de reduccion gn comienza

hasta que la rapidez de deformacion toma valore},de 9.

Es conveniente mostrar las regiones en el flujo ddadeduccion en viscosidad ex-

tensional es “esperada”. En el cagg se tiene un area de gran tamafio en donde se anti-
cipa esta reduccion em,. Para el fluidog,, esta area se reduce considerablemente de-

bido al hecho de que el régimen de ablandamiento en extension comienza a valores de

rapidez de deformacién mas grandes que pgax& (ver Figura 2.5); esto se debe exclu-
sivamente a la reologia del fluido, ya que los valoresi gde/ d,, pueden considerarse

como inmutables al variar el nUmero de brazos de la molécula, como se mencion6 ante-
riormente. La Figura 6.7 muestra las regiones en las cuales se espera la reduccion en la

viscosidad extensional para los casas=2 y q=5. Estas regiones se
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Figura 6.6. Campos de rapidez de extendigy d,,, We= 10:Re=0,8=1/9,£=1/3,
a = 0.15; incrementandgq
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obtienen al tomardu/d x) como equivalente de la rapidez de exten#i¢mpara la Fi-

gura 6.7a,b y al invariante generalizadden la Figura 6.7c,d. Los valores indicados en

las zonas sombreadas corresponden a aquellos en los cuales el régimen de ablandamien-
to comienza, a un valor de elasticidad dado. Esto es, para el fuida-reduccion en

n, empieza al, ¢ =0.2. Entonces, para el nivel de elasticidad seleccion@bss 10,

es necesario extraer el valor correspondiente del tiempo de relajggi@iguiendo las

definiciones de los nimeros adimensionales y valores caracteristicos (ver seccion 2.4).

El resultado para el fluida, es que la reduccion en viscosidad extensional empieza a

un valor de rapidez de extension &le 0.02 unidades inversas de tiempo.

Siguiendo el mismo procedimiento para el fluigg-la reduccion en viscosidad

empieza er¢ = 0.9 unidades inversas de tiempo, significando una diferencia de mas de

un orden de magnitud al compararse con el cgs@.

Tomando en cuenta que el flujo extensional uniaxial sélo ocurre a lo largo de la
linea central (cerca de la restriccion), entondegd x y I' son solo una guia de defor-
macion extensional cuando se aplican a este flujo complejo. Con este criterio, se puede
observar que la region “esperada” de ablandamiento gpaes considerablemente mas

grande que paray; esto es valido con ambas aproximaciones de rapidez de extension

(0u/d x y I'). Notese que los campds identifican también deformacion cortafte

En la Tabla 6.2 se presenta informacion de la convergencia con respecto al mallado,
en términos del tamafio de vortice dominate El fluido seleccionado es el caso

g=>5, cubriendo el interval®.1<We< 25 para los tres mallados utilizados. Se observa

* Invariantes de flujo]” = 2\/E y Z=3l,/1,, dondel, = 1tr (dz) yl,= det(d) , ver [63].

8 El invariantes, asociado comtnmente con la deformacién extensional, no esté definido en flujos rectan-
gulares 2D.
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a) lineas de contorngu/dx, q = 2 b) lineas de contorngu/dx, q =5
Max=043 — AMPLIACION Max :{J—.ﬁ, l-o'g
>0.02 -0,91

) o~ y o~
0.02 Min =-1.20 Min =-1.21
<-0.02

-0.02
c) lineas de contorng, q = 2 d) lineas de contorng, q =5
0.9 >0.9

>0.02

Max =4.07 Max =4.02

0.02

Figura 6.7. Zonas de ablandamierdg ¢ /), We= 10: Re= 0,=1/9,6=1/3,a0=0.15,=2y 5.

gue la convergencia se mejora a mayor refinamiento del mallado de la geometria; esto

permite, ademas, que se obtengan soluciones a niveles de elasticidad mayores.
6.3.1b Perfiles en la linea central y en la pared del canal de salida

En la Figura 6.8 se presentan los valores de la primer diferencia de esfuerzos normales

N,, extension moleculart, componente polimérica,, del tensor de esfuerzos y

Tabla 6.2. Convergencia en términos del tamafo de celda del vortice domi)a@té < We< 25,q=5

Mallado We

0.1 1 5 10 15 20 25
(4:1), 0.151 Q162 Q182 Q190 - - -
(4:1), 0.152 Q163 Q184 Q194 0.205 - -
(4:1), 0.152 Q163 Q184 Q194 0.205 0.212 0.218
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Figura 6.8. Perfiles a lo largo de la linea de simetvies 10: Re= 0,4=1/9,6=1/3,a = 0.15;
incrementanda.

presion p, a un nivel de elasticidad d&e=10. A partir deq=2 hasta 15, el incre-
mento en los valores maximos &) y A esta alrededor de 20% y 10% respectivamen-

te. El incremento en ambas variables puede ser atribuido a que la viscosidad extensional

es mayor, debido al incremento de bragosn la molécula. Sin embargo, se observa un
efecto casi nulo en la variablg, ante tal variacion em. La presién (y caida de pre-

sion) se incrementa en un 9% desde?2 hastaq =15.

En la Figura 6.9 se muestran los perfilesMe A, 7, y 7,, alo largo de (justo

sobre) la pared del conducto de salida, esto gs=8 paraWe=10. De q=2 hasta
g =15, los valores de la primer diferencia de esfuerzos normales crecen alrededor de un

135% y para la extension molecular, en un 50%. EI comporgptdimeérico del tensor
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Figura 6.9. Perfiles a lo largo del canal de salida3,We= 10: Re= 0,=1/9,6=1/3,a = 0.15, incre-
mentandaj.

de esfuerzos extra, , también crece al incrementar el nimero de brazos de la moléecula

Pom-Pom, mientras qug, muestra un incremento semejante pero menos evidente.

6.3.1c Extension molecular, esfuerzo, rapidez de deformacion y caida de presion

En la frontera de la esquina reentrante se encuentran los valores maximos de los
componentes del tensor de rapidez de deformatjoy d, (Figura 6.6).d,, exhibe un
valor maximo en la linea central, mientras que el fluido sobre la pared del canal de salida
es expuesto a altos valores de rapidez de cdjg. (Adicionalmente, se tienen valores
significativos de rapidez de deformacion en la zona de entrada a la contraccion. Lejos de

la contraccién, la deformaciéon cortante es la dominante, alcanzando un valor alto en el

fluido sobre la pared del canal de salida. Por lo anterior, la influencia del nimero de bra-
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zos sera estimulada principalmente en dichas zonas. Noteseadeet@ldeq se refleja
en las diferencias encontradas en los valores altos de esfaghzp éxtension molecu-

lar (A1) a lo largo del canal de salida. Estas diferencias estan relacionadas con el

coeficiente de la primer diferencia de esfuerzos normglgsy no con la viscosidad
cortante, la que es practicamente indistinta a cambigs @ambién es importante notar

que la influencia de la restriccién sobre la pared del conducto de salida es pequefia, esto

debido al muy bajo tiempo de residencia del flujo al pasar por la contraccion.
- Tendencia dd

El estiramiento del esqueleto de la molécula Pom-Pom se muestra en la Figura 6.10
(columna izquierda). Se identifican zonas en donde el fluido es deformado de manera no
significativa; estas zonas corresponden al canal de alimentacion (aguas arriba) y a lo lar-
go/cerca de la linea de simetria lejos de la restriccion (ver Bishko et al. [66]). La defor-
macion dominante en estas regiones es la deformacion cortante. Adicionalmente, se tie-
ne que la extension molecular es baja dentro de las zonas de recirculacién. Se puede
identificar una region en forma de banda en donde la extension de la molécula es mayor

(ver [66]), zona en la cual el efecto extensional domina sobre la deformacion cortante.

En la Figura 6.10 se pueden apreciar dos zonas arriba de la esquina entrante en don-
de los niveles de estiramiento son mayores. La primera es parte de la zona de entrada (a
la contraccion), y la otra, menor en tamafo, se sitla por debajo de la primer zona, en

contacto con la pared al final de la curvatura de la esquina de la restriccion.

Adicionalmente, se observa un nivel alto de estiramiento molecular en la linea cen-
tral, justo arriba de la contraccion (Figura 6.8) y también a lo largo de la pared del con-

ducto de salida (Figura 6.9). Pavde=10, se puede detectar un incremento en los
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N1
= SN e
(G A== P —
|\Max =179, Max =0.77,,
L Max=1.82 — Max = 0.78

local

Max =1.12

local

L Max = 1.05

local

Max = 1.44

local

Max =261,
L Max =232

local

Figura 6.10. Campos de estiramiento y primer diferencia de esfuerzos normales
(polimérica),We= 10:Re=0,8=1/9,£=1/3,a = 0.15; incrementandq
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valores maximos cuando se aumerga (ver Figura 6.10); parag=2, se tiene
A =1.82, mientras que parg =15, en el flujo entrante a la constriccion, se tiene un
valor maximo (local) ded ., =2.32y A ., =2.61 en la pequefia area tocando la pared.

Nétese que el estiramiento de la molécula a lo largo de la pared de salida es comparable

en magnitud a los maximos mencionados. Con el fin de detectar la influengjaede

este flujo complejo, se presentan las lineas de contorno a un nivel de elasticidad mayor

(We=25) en la Figura 6.11 para las variableésy N,. Las soluciones disponibles a este
nivel de elasticidad son solo para los cages2 y 5. El cambio en el nimero de brazos

provoca diferencias mas visibles en este nivel de elasticidad (comparatecdi®).
La extension molecular sobre la zona de la contraccién, crece alrededor de 25% para

We=25deq=2 ag=5, opuesto al incremento de un 10% pafa=10.

- Tendencia de N ry Yy Gy

En la Figura 6.10 (columna derecha) se muestran las lineas de contorno para la pri-
mer diferencia de esfuerzos normaleg ¢ r,). El incremento en el nimero de brazos
resulta en un incremento general Mnsobre la zona de la contraccion y a lo largo de la
pared del conducto de salida. La influenciagdsobre la respuesta d¢, se amplifica si

se eleva el nivel de elasticidadMe= 25. Se detecta un crecimiento de un 65% para el

maximo (positivo) deN,, esto variando desdg=2 hasta 5. Par&Ve=10, este creci-

miento es alrededor de 34%, bajo la misma variacion en el nimero de brazos (ver Figura

6.11). En la parte anterior a la contraccion no se detecta diferencia alguna.

El maximo del esfuerzo polimericn,, esta situado en la curvatura de la esquina re-

entrante. Los valores en la linea de simetria son de un orden de magnitud menor

(aproximadamente) que los valores maximos. También puede distinguirse la regién en
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Max =2.73 Min = -0.58

Meax = 2.39, — Max = 0.56
b)g==t
=t e ————
/ = 06
Y
Max = 7.44 Min = -3.99
Meax = 3.07,, L Max = (.93

Figura 6.11. Campos de estiramiento y primer diferencia de esfuerzos normales
(polimérica),We= 25: Re= 0,4=1/9,6=1/3,ad=0.15;,0=2y 5.

forma de bandale la entrada a la contraccion paga (Figura 6.12 columna izquierda).

Existen valores negativos dg, en el fluido sobre la pared del canal de salida, valores

que decrecen en magnitud al aumentar el nUmero de brazos. En general, el componente

cortante poliméricox,,) se incrementa ligeramente al incremertaiTambién es posi-

ble identificar la banda en la seccion de entrada a la contraccion (Figura 6.12, columna
derecha).

- Tendencia de,g o,y caida de presion

La Figura 6.6 muestra que el incremento en el nimero de brazos de la molécula

Pom-Pom ejerce una influencia no significativa sobre los componentes del tensor de
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&
Figura 6.12. Campos de esfuerzo nomyal esfuerzo cortantéye= 10:Re= 0, 5= 1/9,
£=1/3,a=0.15; incrementandp
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rapidez de deformaciod,, y d, . Solo se detecta un pequefio incremento en los valores

maximos paral,, en la linea central y arriba de la esquina entrante.

Como se menciond en el principio de esta seccién (6.3.1c), en las regiones de flujo
sujetas a valores altos de rapidez de deformacion son donde se espera que la influencia
de la variacion en el numero de brazos de la molécula Pom-Pom sea mayor. La razon es
gue en dichas zonas las funciones reométricas pueden alcanzar valores altos o amplificar
las diferencias de dichas funciones con respectola Figura 2.5d muestra que el esti-
ramiento de la molécula depende tanto de la deformacidén cortante como extensional,
aunque en este ultimo tipo de flujo, la deformacidén es mayor. Por tanto, las lineas de
contorno asemejan aquellas a las mostradasipoen la seccion entrante a la contrac-
cion y, en el conducto de salida, apenas rebasada la curvatura, los patrones de la exten-
sion molecular siguen la tendencia del componente del tensor de rapidez de deformacion

d,, (ver Figura 6.10).

Observando con mayor detalle, se puede apreciar similitud entre la respuesta del es-
fuerzo y extensién molecular. Sin embargo, debido a que en la regién que cubre la en-
trada a la contraccion hasta pasar la curvatura de la misma, la deformacion es una mez-
cla de ambos tipos (cortante y extensional), las funciones materiales s6lo pueden usarse

como guia para anticipar cualquier respuesta al flujo.

En la Figura 6.13 se presenta la caida de presion, normalizada por la correspondien-

te newtoniana 4p,.,,) con el mismo flujo e igual valor de viscosidad cortante que la
correspondiente a la viscosidad a cero rapidez de oq)sdtyqo() del fluido Pom-Pom.

Esta caida de presion normalizada sufre un significativo decaimiento (monétono) al in-

crementar la elasticidad del fluido. PaMe< 2, esta reduccion es del orden de 70%

(para cualquier fluidog, ) respecto a la linea de referencia newtoniafg/@ py.,. =1)-
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Después de este nivel de elasticidad, la rapidez de decaimiento se reduce considerable-
mente hasta alcanzar finalmente un valor asintotico, reconocike=d.0. Se aprecian
diferencias poco significativas para los valorexqdetilizados aqui, produciéndose solo

una minudscula reduccidén efyp para sistemas con mas brazos en los extremos de la
molécula. Esta caida de gran magnitud en la presion es debido al adelgazamiento al corte
provocado por los parametros del fluido Pom-Pom que se seleccionaron. Las pequefias

diferencias endp/4p,.,. con respecto @ pueden ser atribuidas a los ligeros cambios

de la viscosidad cortante al variar el nUmero de brazos.
6.3.2 Variacion del parametrar {0.15, 0.25, 0.5}

La respuesta en flujo reométrico para un ajuste en el parametro de anisotrepia
presenta en la Figura 6.14 paga=15. Clemeur et al. [35] han reportado “defectos
numericos” para los modelos Pom-Pom. Estos autores pusieron particular atencion a las
inestabilidades en las funciones materiales provocadas por ciertos valaresRiga
valores suficientemente bajos del parametro de anisotropia, no se observa ninguna sin-
gularidad en viscosidad cortante ni en la primer diferencia de esfuerzos normales; sin

embargo, al incrementar y/o q (si @ >0) surgen las singularidades. En flujo exten-
sional, la inestabilidad se presenta “aplanando” la viscogjgald cual no tiene sentido

fisico. La relacion de Trouton y la extensién molecular en flujos reométricos también
sufren efectos por dichas deficiencias en las propiedades numéricas de los modelos
Pom-Pom extendidos. Con el objetivoadpturar el efecto de la inestabilidad sobre la

respuesta en flujo, se generaron soluciones para una variedad de valores de anisotropia,

siendoa ={O. 150250 }5 fijando el numero de brazosg=15, debido a que a este

valor, las inestabilidades son mas evidentes. La Figura 6.15 muestra los perfiles en la

pared del conducto de salida padg A, 7,, y N, .
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Figura 6.13. Caida de presion normalizadais.Re= 0, 3= 1/9,
£=1/3,0=0.15,g=2, 5, 10, 15.

Paraa =0.15 y 0.25 (Figura 6.15) no se observan efectos significativos en estos

perfiles. Notese quéN, practicamente se desvanece antes y después de la restriccion.

Fijando a = 0.5 se observa una reduccion en la primer diferencia de esfuerzos normales,
extension molecular y esfuerzo cortante polimérico, cuando el fluido ha rebasado la res-

triccion; de estos parametros, aquel en el que se observa una variacion midyoeles

cual presenta una reduccion alrededor de 30% (al variard@15a a =0.5).

La segunda diferencia de esfuerzos normaigs,exhibe un incremento de mas de

un orden de magnitud tomando como referencia el pedikd.15. Adicionalmente se
detecta un decaimiento en los valores maximos localizados en la cercania de la contrac-
cion. El efecto de “aplanamiento” en la viscosidad extensional puede ser la causa de esta

dltima respuesta. Tal reduccion en valores maximos es mas promindWjeyeh (am-

bas variables muestran dependencia en deformaciones extensionales) que en el esfuerzo
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Figura 6.14. Propiedades reoldgicas del modelo SXPP, var@nie 1/9,£= 1/3 yq = 15.

cortante. El decaimiento eN, y A, a lo largo de la pared del canal de salida, cuando

a =0.5 puede ser la consecuencia de la reducciog, efiespecto ar < 0.25) antes de

gue se presente la inestabilidad (ver la seccidbn aumentada en la Figura 6.14c).
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Figura 6.15. Perfiles a lo largo de la pared de safida3, incrementanda. Re=0,8=1/9,£=1/3;
gq=15,We=10.

Debido a que en las soluciones obtenidas para los valores del parametro que contro-
la el efecto de anisotropia no se observa ninguna discontinuidad o respuesta anormal,
debe suponerse que los valores de rapidez de deformacion a los que el fluido esta ex-
puesto, no son lo suficientemente grandes para que se presenten las singularidades anti-
cipadas, especialmente en el canal de salida. En la constriccién es posible que los valores
de rapidez de deformacion sean suficientemente grandes en magnitud; sin embargo, el
tiempo de residencia es demasiado corto, lo que provoca que el fluido no alcance el va-

lor de estado estacionario.

132



Influencia de la Viscosidad Extensional en el Modelado Pom-Pom

6.3.3 Respuesta extensional con dos modelos: Pom-Pomy PTT

Se presenta una comparacion del tamafo e intensidad de vortice en una contraccion
4:1 con esquina con curvatura, utilizando los modelos Pom-Pom (modelo cinético) y el

modelo exponencial de Phan-Thien/Tanner.

Aboubacar et al. [7,8] reportaron medidas de vértice para dos fluidos EPTT, ambos

mostrando respuesta extensional distinta. El fluido ERJ €& 0.02) presenta un endu-
recimiento extensional severo, mientras que para el fluidaeggre 0.25, este endure-

cimiento es considerablemente menor. El objetivo es realizar la simulacién con fluidos

SXPP con respuestas similares en flujo extensional a los EPTT utilizados en referencias
[7,8]. Para cada fluido EPTT, se contraponen dos diferentes conjuntos de parametros
SXPP, en el primer caso se asigna un valor semejante al maximo en viscosidad exten-

sional (7,) y otro con maximo semejante a la relacion de Troutar). (Esto puede ser

util para asociar la respuesta de flujo con propiedades extensionales o, aquellas modera-
das por influencia cortante. Para aproximar los maximos en la viscosidad extensional y
relacion de Trouton, se utilizé el mismo valor del cociente de viscogiddd las refe-

rencias [7,8]. Esto hace que las viscosidades extensional y cortante entre ambos modelos
sean iguales tanto a valores bajos como muy altos de rapidez de deformacion. Una vez
gue S esta fijo (i.e. el contenido de disolvente), los parametros que ejercen influencia en
el nivel de endurecimiento del modelo SXP$§on, la relacién de tiempo de relajacion

£,y el numero de brazas. El incremento en cualquiera de estas dos variables aumenta

el grado de endurecimiento extensional. Adicionalmente, para la relacion dada de disol-

vente/soluciong, soélo ¢ tiene un efecto en la viscosidad cortante; éste es, al aumentar

£, el comienzo del adelgazamiento al corte se retrasa a valores mas altos de rapidez de

corte. La variacion simultdnea dey q fue necesaria para obtener valores maximos de

" La viscosidad extensional es afectada también por el paramesio embargo, este puede introducir
deficiencias numéricas en el modelo, como se discuti6 en la seccion 6.3.2.
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los fluidos SXPP que fuesen semejantes a los utilizados en la referencias [7,8] para el
modelo exponencial de Phan-Thien/Tanner. Los cuatro fluidos que asemejan la respues-
ta EPTT son enumerados coma,({)1), (1), (IV). Se presenta de manera adicional, un
ajuste ena para el fluido con el nivel de endurecimiento mayor, FluidoH3te fluido

extra se denomina Fluido+l)Los pardmetros SXPP utilizados se reportan en la Tabla
6.3, mientras que la Figura 6.16 muestra la comparacion de las respuestas materiales
SXPP con las exhibidas por EPTT.

El fluido-(I)a presenta un maximo en viscosidad extensional semejante al de
EPTT(&,r; =0.02), y exhibe el nivel de endurecimiento mayor dentro de los fluidos
SXPP usados aqui; sin embargo, este fluido SXPP excede el maximo en la relacién de
Trouton del correspondiente fluido EPTT, aun cuando las respuestas en flujo cortante de
ambos fluidos son semejantes. En contraste, el fluido-(Il) exhibe altos niveles de endu-
recimiento, aunque menores que los del fluidoy(Bsemeja la relacion de Trouton para

el caso EPTT,,; =0.02).

Tabla 6.3. Parametros SXPP y EPPBT 1/9

PTT correspondiente q £ a Comentarios

. ) _ Endurecimiento
Fluido-(1) 2| 77.: EPTT(&pry =0.02) 8 0.999999 0.15 Severo

. ) _ Endurecimiento
Fluido-(1),| 77.: EPTT(&prr =0.02) 8 0.999999 0.05 Severo
Fluido-(i) | Tr:EPTT(e,,; =0.02) 5 05 0.15 E”dtlirec'm'e”to

uerte

. ) _ Adelgazamiento
Fluido-(lll) | 77,: EPTT(&£prr =0.25) 2 0.333333 0.15 retrasado
Fluido-(IV) | Tr: EPTT(£p; =0.25) 2 0.075 0.15 Adelgazamientg
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a) Viscosidad planar y cortante=0.02) b) Viscosidad planar y cortantg= 0.25)

2 2
10" 10"
F ° EPTT =0.02 F ° EPTT =0.25
Fluidﬂ-(I)b j === Fluido-(I) Fluidu—(I)hj e Fluido-(I)
o e 1w Fluido-(IT) e s 4w Fluido-(IT)
& (o- N Fluido-(IT) ~N Fluido-(ITT)
°° / - —a— Fluido-(IV) / — —a— Fluido-(IV)
101 L °// A/‘A\g \ Fluido-(I),, 3
P %, ]

T] /T] 0 cortante

[ Extensional

c) Relacion de Trouto@. = 0.02)

2 2
10% —rrrm—rrrr—rrrrm—r 10% —rrrm—rrrrm—rrrrm—r

F s EPTT==0.02 F s EPTTs=0.25

) == === Fluido-(T) S e Fluido-(I)

Fluido-0) A+ = Fluido-(I) uido-(D,, =A== Fluido-(Il)

Fluido-(IIT) Fluido-(IIT)

o ‘\—E— Fluido-(IV) - T Fmideay)

/ Vs
/ / Fluido-(),, Fluido-(D,,

Aprp€ O

T] /T] 0 cortante

d) Relacion de Troutog@,= 0.25)

L
Figura 6.16. Propiedades reologicas de los modelos SXPP y EPTT: variaqianyesa+;

[B=1/9,a=0.15.

El fluido-(Ill) presenta un nivel de endurecimiento extensional reducido, aproxima

la respuesta dey, para EPTTE,,; =0.25), mientras que el fluido-(IV) se ajusta al
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maximo en la relacion de Trouton. Notese que el ablandamiento en viscosidad extensio-

nal del fluido-(IV) ocurre sin que exista un endurecimiento (aumentg, eprevio. El

fluido-(Ill) es el caso base utilizado en la simulaciones del presente trabajo.

La influencia de la elasticidad en el tamafio de celda de los vértices 10 largo
de la pared perpendicular al flujoX, a lo largo de la pared paralela al flujo) y en la

intensidad ¢_.,) se presenta aqui para los cinco fluidos simulados. La dinamica del cre-

sal
cimiento de los vortices para el modelo de Phan-Thien/Tanner es reportada por Abouba-

car et al. [7]. Esta informacion fue medida e interpretada de manera grafica.

En las siguientes secciones se presentan por separado los comentarios de los fluidos

con endurecimiento severo y moderado, tratando el ajuse ¥r en turno. Como se

explicé en la seccion 6.3.1a, las medidas de tamafio de véttigeL son calibradas

por la separacion entre las placas del canal de alimentacién. Las lineas de corriente para
los escenarios de endurecimiento severo y moderado se muestran en la Figura 6.17 y Fi-
gura 6.18, mientras que la Figura 6.19 presenta la tendencia en el tamafno de celda e in-
tensidad, junto con las predicciones de los dos fluidos EPTT reportados por Aboubacar
et al. [7].

6.3.3a Ajuste de endurecimiento severo: ERFFE 0.02), 7.y Tr

El fluido-(I)a presenta un maximo ey, comparable al caso EPT&(, =0.02) con

un endurecimiento severo en viscosidad extensional. En general, se obtienen vértices de
mayor tamano para fluido-{ijjue para fluido-(Il). Para todos los casos, la intensidad del

vortice (., ) es mayor para los fluidos con mayor endurecimiento extensional. La ten-

sal
dencia (al incrementale) en la intensidad y tamafio de celda para ambos fluidos Pom-
Pom es muy semejante (ver Figura 6.17 y Figura 6.19). Se pueden apreciar dos carac-

teristicas: primeroWe,, es menor para el fluido con mayor nivel de endurecimiento
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extensional. Para el fluido-(Il), con un nivel menor de endurecimiento, se tiene
We,, =17, un valor que es casi el doble que para el fluidp\Ve,, =9. La segunda
caracteristica es que el tamafio de la celda de vortice e intensidad son muy semejantes

para ambos fluidos en su correspondiéft,, .

El caso EPTTE,,; =0.02) exhibe una ligera inhibicion a bajos niveles de elastici-
dad We< 3). Esto es seguido por un incremento significativo tanto en tamafio de celda
como en intensidad. Para este fluido, el maximo Weissenberg que se obtuvo en la simu-
lacion esWe=30 (ver la figura 6 en Aboubacar et al. [7]). No obstante, no se observa
ningun efecto inhibidor en el crecimiento de vértice al incrementar la elasticidad para
ninguno de los fluidos SXPP £l (Il); las tendencias son semejantes, pero no la magni-
tud. La curvatura de la linea de separacion difiere para los casos EPTT y SXPP. El mo-
delo EPTTE,,; =0.02) muestra una estructura lineal a baja elasticidad; gradualmente
esta estructura se torna ligeramente concava. Siguiendo el incremaft sa obtie-
nen estructuras convexas y vortices de gran tamafio. En contraste, los fluidos SXPP,
ajustandor, y Tr, presentan un cambio insignificante respecto al numero de Weissen-
berg, en orientacion o forma de la linea de separacion (vortice-flujo). Esta estructura es

practicamente una linea recta.
6.3.3b Ajuste caso modesto endurecimiento extensional: ERT¥(0.25),7ey Tr

El maximo en viscosidad extensional del caso ERIT(=0.25), es aproximado
por el fluido-(Ill). Ambos fluidos representan un material con un endurecimiento ligero,
seguido por ablandamiento extensional. El fluido-(IV), un fluido sin endurecimiento,
iguala el maximo en la relacion de Trouton para ERTL(=0.25). El decaimiento en
el nivel de endurecimiento, comparado con el escenario de fluidos con endurecimiento

severo, se refleja en la prediccién de vortices de menor tamafio para ambos modelos,

EPTT y SXPP. Ademas, el mismo decaimiento resulta en niveles de elasticidad obteni-
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bles, sienddNe,, =60 para los fluidos (Ill) y (V). El caso del fluido-(Ill) exhibe un
ligero crecimiento en la intensidad de vértice, aunque ésto es dificil de detectar de la Fi-
gura 6.19. Dicho crecimiento ocurre hasta un nivel de elasticidad alredeie=d®.
Después de esta etapa, la intensidad disminuye ligeramente de forma monétona. Al
comparar la respuesta del fluido-(Ill) con la exhibida por el caso ERTX 0.25), se
obtienen tendencias similares, aunque las variaciones son mas visibles para el modelo

Phan-Thien/Tanner. La intensidad maxima de ambos fluidos, (Ill) y ERLT£ 0.25),

ocurren aproximadamente en el mismo numero de Weissendergs .

No se presenta ningln crecimiento en vortice para el fluido-(1V), en intensidad o
tamafno de celda, hasta un nivel \We=30, después del cual se obtiene un ligero in-
cremento en estas magnitudes. Esta tendencia seguida por el fluido-(IV), es opuesta a la
mostrada por el caso EPTI(, =0.25); sin embargo, aVe=100 el fluido EPTT
muestra una intensidad limite semejante a la exhibida por el fluido-(IV) a Weissenberg
de 60.

La reduccion en la intensidad de vortice y tamafio de celda puede ser una conse-
cuencia del ablandamiento en flujo extensional y a los niveles asociados de la relacién
de Trouton. EI mayor nivel de elasticidad alcanzado por el modelo EPTT, puede ser
atribuido al hecho de que la viscosidad extensional para ERTHEO0.25) es menor
gue para su contraparte SXPP, fluido-(lll), y a los valores de rapidez de extensién mayo-
res queO(Z) unidades (ver Figura 6.16). La forma de la linea de separacion es practi-
camente lineal para el fluido-(lll), similar a la predicha para el fluidoy((JI). Sin em-
bargo, el fluido-(IV) presenta una estructura relativamente convexa. Para el correspon-

diente modelo EPTT, la linea de separacion cambia de livgak{) a convexa

(We=5), recuperando la forma lineal a niveles de elasticidad mayorégede20 (ver

[7D.
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Fluido-1 ,: ajustando/e-&rr = 0.02 Fluido-1I: ajustando Tr-&-r = 0.02
ayWe=1 dWe=1

Figura 6.17. Vértices y lineas de corrieriteX, ¢ X[-10), casos ]y II, endurecimiento severo.
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Fluido-1lI: ajustanto 7e-&rr = 0.25 Fluido-1V: ajustando Tr-&rr = 0. 25
ayWe=1 e)We=1

Figura 6.18. Vértices y lineas de corrieriteX, ¢, *[-107), casos Il y IV, endurecimiento moderado.
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Fluidos con endurecimiento severo

Fluidos con endurecimiento moderado

10° ¢ . 10° ¢ .
[ @ ......... EPTPE,=0.25
) J 102k Fluido-(IIT) |
E — I ——t—— Fluido-IV) |]
<t
=
E Kal|
7
- EPTTe=0.02 1
- Fluido-(T)
=y Fluido-(IT)
10" ! 10" )
10° 10' 10° 10° 10' 10°
We We
4— T 4 T
.......... S EPTTe=0.02 - EPTTe=0.25
LN Fluido-(1) )2 I Fluido-(IT)
3L e Fluido-(IT) ] 3t Fluido-(I1V) |
e >
. 2 - .
10°
4— T 4 T
.......... O EPITS=002 @ EFI'I\F‘:O.ZS
[| === Fluido-(T) | Fluido-(11I)
3t =iy min Fluido-(IT) | 3L ——sa—— Fluido-(IV)

Figura 6.19. Intensidad de vortice dominante y tamafio de celda, incremenarfiindos con endure-
cimiento extensional severo y moderado.
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6.3.3c Fluido-(I}y Fluido-(I): diferencias y similitudes

En esta seccion se estudia la influenciaadeara el fluido SXPP que exhibe el ni-
vel de endurecimiento extensional mayor. Se muestran lineas de contorno para la prime-
ra y segunda diferencias de esfuerzo normal (poliméricos) en la Figura 6.20 para el flui-
do-(a y (Dp. La Unica diferencia entre los parametros de estos fluidos es el nivel de ani-

sotropia, gobernada par=0.15y a =0.05, respectivamente.

El efecto de variar la anisotropia &) se observa principalmente en dos regiones.

Una esta justo arriba de la esquina entrante, una pequefia zona donde el decrecimiento en

N, puede ser relacionado con la reduccion en viscosidad extensional por el incremento

en a . La segunda region corresponde al fluido sobre la pared del conducto de salida,

donde diferencias e@, en los niveles de anisotropia, producen una reduccidw, et

variar @ de 0.05 a 0.15. En la seccion 6.3.2 se comenta una respuesta similar.

Se espera que la influencia desea mayor erN, que enN,. Al pasar el fluido a
través de la zona en formalo@ndade alta extensién, alcanzando la esquina entrante, se
observa un ligero decaimiento en los valoredNggunto al decrecimiento ex . La va-
riacion mas significativa emN, es a lo largo de la pared de salida, justo después del

término de la curvatura de la esquina, la cual es una region sujeta a una fuerte deforma-
cion cortante. En esta zona, se registra un incremento en la magnitud de la diferencia de
esfuerzos normales, de 0.07 unidades=a0.05 hasta 1.5 unidades pasa=0.15. Cer-
ca de la linea de simetria en la seccién de entrada a la contraccién, el ajustgeere

una influencia enN, dificil de detectar. Todo lo anterior, lleva a la conclusion de que la

variacion en a ejerce influencia principalmente en la respuesta en flujo cortante.
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Fluido-I, Fluido-ly

a) Ny

Figura 6.20. Contornos de primera y segunda diferencia de esfuerzos nokipaligs (
a = 0.05 (Fluido+}) y 0.15 (Fluido-}); We= 8.

Se presenta una reduccioén en el endurecimiento extensional provocado por el in-
cremento en el parametro de anisotropia, desdd.05 hastaa =0.15. Esta reduc-
cibn, como se anticipd, permite que las simulaciones alcancen un nivel de elasticidad

critico mayor, aunque en este caso, el incrementw/en es poco significativo, de

We,, =8 aWe,, =9, para los fluidos (}y (I)s, respectivamente.

6.4 Conclusiones

La influencia de la variaciéon del numero de brazg} (nidos a ambos lados del

esqueleto de la molécula Pom-Pom, en flujo complejo, contraccién 4:1 rectangular, ha
sido el objeto de estudio de este capitulo. La viscosidad extensional es afectada de mane-
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ra importante por ese parametro. La geometria de flujo es la contraccion rectangular 4:1
con esquinaedondeadaCon la variacion dg desde 2 a 15, el fluido presenta diferen-

tes niveles de endurecimiento, desde poco significativo (a veces denominado aqui como
fluido con ablandamienteetrasadd hasta severo, respectivamente. Notese que, en las
condiciones cineméticas de flujo, el ablandamiento extensional no se anticipa para flui-
dosq, Y d5 (10 y 15 brazos); para el fluidgs, la reduccion en viscosidad extensional

tal vez ocurre en una minuscula regién cerca de la esquina entrante. Existe un impacto
significativo sobre la viscosidad extensional y primera diferencia de esfuerzos normales
gue hay que considerar con el cambiogerLa viscosidad cortante para el conjunto de
parametros seleccionados, no obstante, no sufre cambios significativos al variar el nime-

ro de brazos en la molécula.

La influencia detectada sobre los componentes del tensor de rapidez de deformacion

d, y d,, al cambiarg, puede considerarse como ligera. Se mostraron zonas en el do-
minio del flujo, en las cuales se espera que el ablandamiento extensional (reduccion en
n,) se presente. El tamafio de estas zonas ayuda a explicar las diferencias entre las res-
puestas del fluiday, y los otros fluidos seleccionadog % 5). Debido a los diferentes

comportamientos en la viscosidad extensional, se ha encontrado que el area de estas zo-
nas, en donde se espera la reduccion_emlecrece visiblemente, incluso desaparece. El

gue ocurra el ablandamiento extensional parece tener un impacto fuerte en la respuesta
de los vortices, produciendo un efecto inhibidor en la intensidad. Ademas, niveles meno-
res de endurecimiento extensional, pueden ser causantes de obtener valores mas grandes
de We,, , tal como se reporta en [49,77,95]. El tamafio de vortice sigue una tendencia

similar para los fluidosg aqui estudiados. Notese que los fluidos para los cuales no se

espera el ablandamiento extensional debido a las condiciones de flujo, el tamafio de cel-

da sigue esencialmente la misma respuesta.
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Las variables relacionadas directamente con la viscosidad cortgnte Ap, ex-

hiben sélo diferencias menores en el flujo al cambiar el nUmero de brazos de la molécu-
la. En la linea central o de simetria, se tiene exclusivamente deformacion extensional,
mientras que una fuerte deformacion cortante se desarrolla en las paredes del conducto
de salida. En la seccién de entrada a la contraccion, incluyendo la esquina de entrada, se
presentan las dos clases de deformaciones. En regiones dominadas por deformacion ex-
tensional, se puede observar incremento en la magnitud del esfuerzo y estiramiento del
esqueleto de la molécula Pom-Pom. La extension molecular crece continuamente (inclu-
so mas del 100%) a lo largo de la seccién de entrada a la contraccién. Dicho incremento

es mas evidente para el cambio de fluggoa g,. En el canal de salida, en donde se de-

sarrolla una zona de deformacion cortante fuerte, se detectan aumentos significativos en

N, y A al incrementarg; estas diferencias se mantienen a lo largo del canal de salida.
Se tiene que el cambio dp=2 a g=5 es, de nuevo, mas importante. Como se men-

cion6 anteriormente, el coeficiente de la primera diferencia de esfuerzos normales es la

causa de dichas variaciones.

Valores grandes del parametro que gobierna la anisotropia del modelo eXtendido
Pom-Pom & ), pueden producir singularidades (discontinuidades) en las funciones ma-
teriales. Sin embargo, de acuerdo con los resultados, no hay evidencia de que las discon-
tinuidades en la funciones reométricas en flujo cortante se presenten, debido a que no se
detectaron respuestas discontinuas ni errores que hagan pensar que ocurrieron. La expli-
cacion de que no se hayan presentado dichas singularidades es tal vez que las condicio-
nes de flujo (deformacién cortante y extensional) no alcanzan valores necesarios para

esto.

La comparacién de las respuestas de los modelos Pom-Pom y el exponencial de
Phan-Thien/Tanner (EPTT), se presenta en términos de la tendencia de los vortices. Los

fluidos Pom-Pom presentan valores muy semejantes en los maximos de la viscosidad

145



Influencia de la Viscosidad Extensional en el Modelado Pom-Pom

extensional y relacion de Trouton de dos fluidos EPTT, utilizados por Aboubacar et al.
[7]. El ajuste de los fluidos Pom-Pom (para igualar los maximog, enTr) se realizé

fijando el cociente de viscosidad¢s al utilizado en [7], y luego, se variaron simulta-
neamente el nimero de brazpsy el cociente de tiempos de relajaci$nLas diferen-

cias en la rapidez de cambio en el adelgazamiento al corte y en el endurecimien-
to/decaimiento extensional, implican que incluso si el maximo en la viscosidad exten-
sional es semejante para un fluido Pom-Pom y uno EPTT, las relaciones de Trouton del
caso SXPP son mayores a las correspondientes PTT. Por esta razén, se presentan dos
fluidos Pom-Pom para cada fluido de Phan-Thien/Tanner; el primero reproduciendo el

maximo ervj,, mientras que el segundo, ajusta

Para el fluido PTT con el mayor nivel de endurecimiento extensiepgl£0.02),
los fluidos (1) y (II) aproximans, y Tr, respectivamente. En este escenario, se observa
que el crecimiento en el tamafio de celda e intensidad de vortice siguen tendencias simi-
lares para los tres fluidos, excepto por un pequefo efecto inhibidor a valores bajos de
elasticidad para el caso EPTT. Se encuentran vortices de mayor tamafio para los fluidos
con mayor nivel de endurecimiento en flujo extensional. Para el caso del endurecimiento
moderado, EPTTL,,; =0.25) y fluido-(lll) muestran maximos semejantes en viscosi-
dad extensional; la intensidad de vértice crece ha&ta 5. Después de este valor, se
observa una reduccion. Sin embargo, los cambios para el fluido PTT son considerable-
mente mas significativos. Para el caso SXPP, el fluido-(IV) no exhibe ningun grado de
endurecimiento, este fluido sufre una reducciémgerain a valores bajos de rapidez de
extension. La tendencia de la intensidad de vértice para este fluido es opuesta a la del
correspondiente caso PTT. Este fluido SXPP es el Unico en el que se observa reduccion
en el tamafio de celda. Por esto, se puede concluir que niveles mayores en el crecimiento

de 7., estan relacionados con la generacion de vortices de gran magnitud.
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En este estudio, la tendencia en la dinamica de vortices se aproxima mejor si se tie-
nen fluidos con viscosidad extensional semejante, en vez de igualar relaciones de Trou-
ton (para el caso de endurecimiento extensional moderado). En todas las secciones del

presente capitulo, al reducir el nivel maximorgnse produce un incremento en el nivel

de elasticidad obtenibl&\(e,, ) en las simulaciones.
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CAPITULO 7

Caida de Presion en Exceso para Fluidos de

Boger

En este capitulo se estudia la estimacion de la caida de prapipmpdra fluidos
elasticos, con viscosidad cortante constante (fluidos de Boger), fluyendo a través de
geometrias con contraccion y contraccion/expansion. Se ha encontrado experimental-
mente que para un fluido de Boger, la caida de presion es mayor a la correspondiente de
un fluido newtoniano con la misma viscosidad y flujp)( Esto sucede en contracciones
con geometria radial, mas no en contracciones de canales rectangulares. Este fendmeno
se conoce comoaida de presion en excegexcess pressure drapepd Yy no ha sido
posible simularlo numéricamente. El cambio de la geometria con contraccion 4:1 a la
contraccion/expansion 4:1:4 ayuda a determinar factores que contribuyen a tal creci-

miento en la caida de presion. Entre estos factores, la viscosidad extemgipdal,

fluido y el cociente de viscosidade8, ejercen una influencia extrema en el aumento de

" Material de este capitulo ha sido enviado para su publicaci@ouemal of Non-Newtonian Fluid Me-
chanics.
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la caida de presion. Ademas del modelo Oldroyd-B, en este capitulo se estudia el de-
sempefo de otras ecuaciones constitutivas, capaces de reproducir endurecimiento exten-
sional severo. Para obtener las simulaciones, se utiliza un algoritmo hibrido de elemen-

to/volumen finito con un procedimiento de evolucion en el tiempo.
7.1 Introduccién

El aumento en la caida de presion en eXcesm) observado para fluidos de Boger
en contracciones con geometria axisimétrica, pero no en geometrias rectangulares, ha
sido un fendbmeno muy dificil de simular para los algoritmos numéricos y modelos reo-
I6gicos a la fecha. La importancia de estos fluidos de Boger es que representan de mane-
ra adecuada el comportamiento de sistemas poliméricos muy diluidos. La adicién de pe-
guefias cantidades de polimero a un disolvente newtoniano puede producir propiedades
elasticas de gran magnitud, mientras que la viscosidad cortante de la solucion es practi-

camente la misma del disolvente [96].

Nigen y Walters [97] midieron experimentalmente caidas de presion a través de
contracciones, a diferentes flujos, para dos fluidos de Boger (B1 y B2 [96]) de poliacri-

lamida/glucosa-agua y dos fluidos newtonianos de glucosa-agua (NS1 y NS2 [96]). Las
contracciones de estudio estuvieron en el interizaetcﬁs 32 para geometrias axisimé-

tricas y planares; estos autores consideraron salidas (boquillas) largas y cortas. Al anali-
zar la configuracion en coordenadas cilindricas, no se detecta diferencia alguna entre las
caidas de presion para fluidos newtonianos y de Boger, esto a flujos de baja magnitud.

Al incrementarQ (mas de un orden de magnitud), las discrepancias se vuelven aparen-

tes tanto en boquillas cortas como largas, aunque mas pronunciadas para el caso de bo-

" En este capitul@pdes usado para identificar la caida de presién de un fluido no newtoniano, aun si la
tendencia al incrementar la elasticidad o flujo es decreciente. El téamimento en epds utilizado
cuando el exceso en caida de presién sigue una tendencia de crecimiento.
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quillas cortas. Para el caso de coordenadas rectangulares, no se detecta ninguna diferen-

cia entre fluidos de Boger y newtonianos.

En su trabajo experimental, Maia y Binding [14] consideraron el flujo del llamado
fluido S1 (polisobutileno en una mezcla de disolvente consistiendo en polibuteno y De-
kalin) a través de contracciones de simetria cilindrica. El fluido S1 es un sistema que ex-

hibe adelgazamiento al corte y endurecimiento extensional. Las relaciones de contrac-
cion consideradas estan dentro del inter\mm:]sf:’s 124 3.. Maia y Binding [14]

observaron que la relacion entre caida de presion y la rapidez de corte en la pared es in-
dependiente del cociente de contraccion utilizado e identificaron tres distintas regiones

de Ap sobre la rapidez de corte en la pared. Usando el “analisis de Binding”, estos auto-

res encontraron resultados cualitativamente aceptables al calcular la viscosidad exten-
sional, de baja rapidez de deformacion, a partir de datos de caida de presion en contrac-
ciones. Maia [13] prob¢ la capacidad de dos ecuaciones constitutivas integrales, la pro-
puesta por Wagner y su modificacion por Papanastasiou-Scriven-Macosko (modelo
PSM). También estudié dos modelos diferenciales, la version exponencial de Phan-
Thien/Tanner (EPTT) y el modelo de Giesekus; estos modelos fueron usados para repre-
sentar la respuesta del fluido S1 en flujo cortante y extensional uniaxial estacionario y
también en flujo a través de contracciones con simetria radial. Se encontr6 que los resul-
tados del modelo EPTT estan en mejor concordancia con observaciones experimentales.
Adicionalmente, al utilizar el analisis de Binding con este modelo, se predijeron razona-
blemente bien las caidas de presion (en términos de la correccion de Couette) para valo-
res bajos y altos de rapidez de corte en la pared. En la zona intermedia, el analisis sobre-

estima los valores experimentales.

El flujo a través de geometrias con contraccion/expansion de simetria radial
(2= ,@s 8) fue estudiado por Rothstein y McKinley [76] (ver ademas [98]). Estos auto-

res investigaron la respuesta de la caida de presion de un fluido de Boger a condiciones
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de flujo reptante. El fluido de Boger consistido en una solucion diluida de poliestireno
monodisperso/poliestireno (oligdbmero), con una relacion de viscosidades de aproxima-

damentef =0.92. Los autores observaron, en todas sus pruebas, valores graegeds de

(respecto al caso newtoniano), variando la relacion de diametros de la contrgtcion (

la curvatura de la esquina reentrante.

Szabo et al. [99] simularon el flujo de la version de Chilcott-Rallison del modelo de
extension finita de un resorte no lineal (FENE-CR). Este modelo representa un fluido
con viscosidad cortante constante y endurecimiento extensional [100]. La geometria de
flujo utilizada fue una contraccion/expansion 4:1:4 con simetria radial. Los autores ob-
servaron que al fijar el parametro de extensibiliddd=5, la caida de presion en exce-
so disminuye a valores bajos de elasticidad, hasta que a un niimero de Didbeyate
= 3, epdsigue una tendencia creciente. Para incrementos posteriores en elasticidad, la
caida de presion para el fluido de Boger supera (ligeramente) a la correspondiente new-
toniana hasta que la convergencia se pieR (=9.5). Al ajustarL =3.26, se obser-
va de nuevo un incremento epd sin embargo la convergencia se pierde antes de cru-
zar el valor newtoniano de referencia. Adicionalmente, al fijar el pardmetro de extensibi-
lidad aL — o (respuesta reométrica equivalente al modelo Oldroyd-B) se tiene un de-
caimiento mondétono eepd al aumentar la elasticidad. El parametto controla la
maxima extension alcanzable por la moléculas de polimero, el grado de endurecimiento
extensional para el modelo FENE-CR es siempre mayor a valores mas grahddsade

relacion de viscosidad disolvente/solucion en la referencia [99Fe8 dé/9.

ParaL =3.26, el minimo (i.e. inicio de la subida) &p es a un valor d®e=1.2,

sin embargo, el aumento epdno es lo suficientemente grande para cruzar la linea de

* Con una definicion idéntica al nimero de Weissenberg usado en el presente estudio.

§ Como se menciona en el capitulg3s; 1/9 representa un sistema con alto contenido polimérico, que no

es el caso de un fluido de Boger; sin embargo, como la viscosidad cortante del modelo FENE-CR es cons-
tante, se puede usar para representar sistemas poliméricos muy diluidos en ciertos casos.
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referencia newtoniana, debido a la pérdida de convergencia. Al camliar5a el

minimo enAp es ahora @De=3 y elcruce(de la linea newtoniana) aparece. Finalmen-

te, para una molécula polimérica sin limite en extension. (), no se aprecia ningun

minimo (y por tanto, ninguaoruce en Ap. La respuesta de la caida de presion en este

caso, es similar a la reportada (Aboubacar et al. [7,8,58]) para un fluido de Oldroyd-B.
La presencia dehinimoy delcruceen Ap son fendmenos de gran importancia, en don-

de el balance entre efectos elésticos y viscosos ejerce un papel clave. El procedimiento
numerico empleado fue un esquema de elemento finito. Szabo et al. [99] fueron los pri-
meros en simular numéricamente dicho incrementepehy su crecimiento arriba del

valor newtoniano.

En la contraccidn/expansion 4:1:4, las distancias requeridas para que el esfuerzo se
relaje completamente son significativamente mas cortas que aquellas para la contraccion
4:1. Exceptuando la presion, no se presentan diferencias entre los valores en posiciones
suficientemente alejadas de la restriccion 4:1:4, sean antes o después. Por tanto, la rapi-
dez de disipaciénQ ) sobre el dominio puede ser igualada al producto del flujo por la
caida de presion obtenida. No se puede obtener una relacion similar para el caso de la
contraccién. Esta caracteristica fue mencionada por Cartalos y Piau [101]. En la seccién
7.3.3e, esta equivalencia entre la disipaciéon y el producto de la caida de presion y flujo,
es de ayuda para reconocer las condiciones requeridas para obtener las pérdidas de pre-

sion (Apg,,.,) Mayores a las correspondientes de fluidos newtonianos.

La respuesta de la caida de presion del modelo Pom-Pom, para un fluido con adel-
gazamiento al corte, es un decaimiento monotono, para una geometria con contrac-
cion/expansion 4:1:4 planar, segun lo reportado por Wapperom y Keunings [94]. En un
estudio mas reciente, Binding et al. [102] predijeromigimoen Ap para el caso 4:1:4
en ambas configuraciones, planar y axisimétrica, ajustando la relacion de viscosidad di-

solvente/solucién g8 =1/9. El cruce fue detectado para la configuraciéon planar con el
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mismo valor de 8. Los resultados para el sistema con alto contenido polimérico
(B =1/9) siguen una tendencia decreciente en caida de presion contra el incremento en

De. En la referencia [102], se utiliz6 el software de volumen finito POLYFLOW.

Perera y Walters [103] investigaron el flujo, a través de una expan-
sion/contraccion/expansion, de un fluido de Oldroyd de 4 constantes, fluido que presenta
adelgazamiento al corte. Su principal objetivo fue el de observar la influencia de las fun-
ciones reométricas sobre el crecimiento de vortices. Keiller [95] predijo caidas de pre-
sion a través de orificios dentro de tubos para los modelos Oldroyd-B y FENE-CR. Para
estos fluidos viscoelasticos, los valores/geson menores que para el caso newtoniano,
con equivalente viscosidad cortante y flujo. Keiller asocio esta disminucion en la caida
de presion con el desarrollo de un flujo Poiseuille en la gran longitud del tubo de salida.
La caida de presién extrgara los modelos Oldroyd-B y FENE-CR siguieron el mismo
decaimiento monaotono al incrementar el nimero de Weisserida)g Esto se obtiene
cuando la elasticidad es lo suficientemente grande para que las moléculas hayan alcan-
zado su maxima extension en el caso del modelo FENE-CR, produciendo un pequefio
incremento antes de alcanzar un valor asintotico en caida de presion en ambas configu-

raciones, axisimétrica y planar.

Aboubacar et al. [7,8] compararon la caida de presion para el flujo a través de una
contraccion abrupta (esquina reentrante sin curvatura alguna) y una con esquina redon-
deada, en geometrias en coordenadas cilindricas y rectangulares, para cinco fluidos vis-
coelasticos, uno Oldroyd-B (endurecimiento extensional sin limite superior), dos casos

con bajo crecimiento en viscosidad extensiomg) fy, dos casos con endurecimiento

severo, estos ultimos cuatro fluidos, representados con los modelos PTT (lineal y expo-
nencial). La caida de presién reportada fue normalizada con la correspondiente a un flui-

wk . . . , ., A _A
Definicion: caida de presion extra Peoger ~ APnewt

ApNevvt/ Ldownstrearr
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do newtoniano. El parametro del contenido de disolvente fue fijado ¢gdmti9. Al

aumentar la elasticidad, los resultados de las simulacionetodasdos fluidos mostra-

ron un decaimiento mondétono de la caida de presion normalizada, es decir, los valores
siempre fueron menores, y se alejaban del valor unitario (caida de presion normalizada
del fluido newtoniano) al incrementar la elasticidad. La tendencia de cada caso sufrio
poco cambio al variar el tipo de esquina (curva o abrupta). Estos comentarios son vali-
dos tanto para la simetria rectangular como la cilindrica. De los fluidos estudiados, el
fluido Oldroyd-B presenta una viscosidad cortante constante y los cuatro PTT sufren
adelgazamiento cortante. De lo anterior surge el cuestionamiento de qué condiciones son
requeridas para producir un aumenteepden la configuracion cilindrica para el mode-

lo altamente elastico, con viscosidad cortante constante, Oldroyd-B; modelo capaz de

representar la respuesta de fluidos de Boger.

Las simulaciones numéricas reportadas en este capitulo se obtuvieron con el algo-
ritmo hibrido de elemento/volumen finitée(f\). El problema considerado es el flujo
lento (reptante) a través de una contraccion 4:1 y una contraccion/expansion 4:1:4, con
esquinas curvas y con simetrias rectangulares y cilindricas. La geometria contrac-
cion/expansion 4:1:4 esta de acuerdo a la especificada por Rothstein and McKinley
[76,98], Szabo et al. [99] y Wapperom y Keunings [94]. El modelo Oldroyd-B es em-
pleado para representar respuesta tipo de fluidos de Boger, debido a que su viscosidad
cortante es constante y que el endurecimiento extensional es severo (tiende a infinito).
De manera alterna, se utilizaron los modelos de Phan-Thien/Tanner y Pom-Pom exten-
dido de una ecuacion (SXPP), con un adecuado ajuste de parametros, para representar
también fluidos de Boger. Con este fin, el adelgazamiento al corte exhibido por ambos

modelos es removido casi completamente, al incremeghtdfl endurecimiento exten-

sional severo se obtiene al mover los parametros restantes de cada modelo.
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7.2 Especificacion del Problema

El radio del canal de entrada (distancia media en el caso rectanguRyr,) elsdel

plano medio esta dado p& = R /4; la curvatura de la esquina entrante esta determi-

nada por fracciones dB,, ver Figura 7.1 para una representacion esquematica de estas

geometrias. Las especificaciones de la contraccidon/expansion son las mismas que las da-

das en la referencia [94]. Las longitudes de los canales de entrada y salld@aSson

dondeL =R,/4. En el caso de la contraccion, se utilizé la misma geometria que en el

capitulo 6.

a) 4:1:4 Contraccién/expansion
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Figura 7.1. Diagrama de a) contraccién/expansion 4:1:4, b) 4:1 contraccion.

Se emplearon tres mallados con diferentes grados de refinamiento (ver Figura 7.2)

para cada geometria. La densidad de elementos crece espacialmente en la vecindad de la

pared de la contraccion. La Tabla 7.1 provee informacion detallada de las caracteristicas

de cada mallado.

En este estudio se hace la comparacion entre las simulaciones en geometrias rectan-

gulares vy cilindricas al imponer la misma velocidad promedio a través de la restriccion,
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Figura 7.2. Acercamientos de los mallados contraccidn/expansién 4:1:4 y contraccion 4:1; a) grueso,
b) medio, c) refinado.

de manera similar a como hicieron Binding et al. [102] y Phillips [104]. La respuesta en
flujo se analiza con respecto al incremento en elasticidad, en términos del numero de
Weissenberg. El incremento &ve puede lograrse mediante la variacion del tiempo de
relajacion del fluido o en la escala de velocidad; ver ecuacion (2.50), dando ambos enfo-
gues resultados muy semejantes. En este trabajo, el incremento en el numero de Weis-

senberg se hace por medio del tiempo de relajacion.

Las condiciones de frontera a la entrada de la geometria son impuestas mediante la
solucion del flujo Poiseuille, reportado por Waters y King [62]. La velocidad en la pared
se fija a cero (condicién de adherencia). La longitud del canal de entrada es suficiente-
mente grande para asegurar que antes de que el fluido alcance la zona de entrada a la

contraccion, el flujo sea totalmente desarrollado. El esfuerzo esta determinado de mane-
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ra puntual por un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias generadas del modelo
reologico en particular. Se emplea la técnica de continuacién en elasticidad para obtener
soluciones a estado estacionario convergentes; los incremernifds son tipicamente

{0.1, 05, 1.0, 15, 2.0, 2.1, 2.2, .\We,, }. A We=01, las condiciones iniciales para
esfuerzo y velocidad son a condiciones de reposo. El criterio para terminar el procedi-

miento de incrementos de tiempo es cuando la ndymeelativa a la maxima diferencia

entre dos pasos de tiempo consecutivos cae dentro de una tolet@ricen (el presente

estudio).
7.2.1 Calibracion de la caida de presion

La caida de presion total, observada en un flujo por una contraccién, es la suma de
la correspondientédp, del flujo Poiseuille completamente desarrollado, antes y después
de la contraccién, mas la pérdida adicional debido a la presencia de la restriccion. A esta
pérdida adicional se le denomina aqui “correccion de entragg” Si el fluido es de

tipo Boger, se esperan diferencias significativas en las geometrias axisimétricas, mas no

en las rectangulares; esto al compararse con el caso newtoniano de igual viscosidad y

flujo.
Tabla 7.1. Caracteristicas de los mallados
Mallado Elementos Nodos Grados de Li- Rmin
bertad

(u,p,7)
(4:1:4), 1080 2289 14339 0.0099
(4:1:4), 1672 3519 22038 0.0074
(4:1:4), 2112 4439 27798 0.0058
(4:1), 1086 2325 14570 0.0296
(4:1), 1626 3433 21502 0.0170
(4:1), 2693 5652 35392 0.0097
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La caida de presion en excegpd es reportada aqui en términos de la correccion de

entrada normalizada (ver por ejemplo [7,76,98,102]) y se define como

(Ap a Apfd )Boger — (Ape”)Boger

P =
(Ap —Apy )Newt (Apen)Newt

(7.1)

donde la contribucién del flujo Poiseuille é®, =Ap, qean™ AP downsrea Y COMO SE

menciona anteriormente, el flujo y la viscosidad de corte se establecen como iguales pa-

ra ambos fluidos, viscoeldstico y newtoniano. La caida de presion total

exit

(Ap - pinlet _ p

suponer que el flujo esta totalmente desarrollado (dentro de valor de 1£4)Céun o

) se monitorea en posiciones sobre la linea central, en las que se puede

Op. Se varia la relacion de viscosid&dcon el fin de obtener fluidos aproximados a los

de Boger. Los valores de esta relacion son {1/9, 0.9, 0.95, 0.99, 0.999}; los sistemas con
alto contenido polimérico estan representados/petl/9, mientras queB = 0.9 es para
sistemas muy diluidos. Para los modelos cuya viscosidad cortante no es constante (PTT
y SXPP), B controla el nivel de variacion ep.. De hecho, para la viscosidad cortante

normalizada /(75//730), se satisface la relacién/fyso - [ para valores extremadamente

grandes de la rapidez de corfe{ o). Esto significa que parg =0.9, se anticipa que

la desviacion maxima de la respuesta de un fluido de Boger es de 10%. Por tanto, para

los modelos PTT y XPP, la relacion de viscosidad utilizada en este capiiito @89 .

7.3 Resultados y comentarios

Se estudia la caida de presion en exceso variando la elasticidad, para el modelo Ol-
droyd-B. La causa de las diferencias observadaspdrse analiza para dos diferentes

niveles de contenido de disolvent8:=0.9, donde se presenta mlinimo enAp (i.e.

epd comienza a crecer) Y3 =0.99, en donde aparece el fendmenocdece del valor
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newtoniano de referencia. Después se presenta una comparacion entre el flujo a través de
las geometrias 4:1:4 y 4:1; comparacion realizada en términos de la presi@e(uti-

lizan ecuaciones reologicas como los modelos de Phan-Thien/Tanner y la version Pom-
Pom extendida de una ecuacion, a los cuales se ajustaron parametros para que represen-
ten de forma aproximada a fluidos con viscosidad cortante constate, con niveles grandes
de endurecimiento extensional; esto con el fin de estimular el aumespa éa fluidos

con viscosidad cortante delimitada. Se examina la influencia de la posicién de los puntos
de monitoreo, y se incluyen comentarios en las condiciones necesarias para obtener cai-
das de presion de gran magnitud, comparados con los exhibidos por fluidos newtonia-

nos.
7.3.1 Caida de presion en exceso, geometrias 4:1:4 y 4:1: modelo Oldroyd-B

En la Figura 7.3 se muestran los resultados de la geometria 4:1:4 planar y cilindrica,
de la variacion de la caida de presion en exagsd 4l aumentar el nivel de elasticidad

(We) del sistema. Considérese primero la relacion de disoly@at6.9 en la geometria
radial, en donde se presenta un decaimiento al increméfgtdrasta que se alcanza un
valorepdminimo aWe=2. Después de esto, se tiene una tendencia creciente, la cual se
detiene debido a la pérdida de convergendfdeg, =5. En este ultimo valor de elasti-
cidad,epdtoca la linea de referencia newtoniaeaq=1). La presencia de esteinimo

es la primer caracteristica a ser analizada. La misma respuesta se presenta para el caso

axisimétrico conf =0.99. El minimo ocurre al mismo nivel de elasticidad qaea el
caso £=0.9, aunque para este sistema mas dilugpm cruza la linea de referencia a
We=4 2 y el crecimiento continla hastle,, =6 4. En este caso, ocurre @uce la

segunda caracteristica importante. Notese que aun cuando la rapidez de crecimiento en

epd es menor para =099 que la pendiente del casof=0.9, dos
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a) 4:1:4 Axisimétrico
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Figura 7.3. Caida de presiép() vs.We(Oldroyd-B): 5= 0.9 y 0.99,
contraccién/expansion 4:1:4; a) axisimétrico, b) planar.

factores propician aruce la capacidad de obtener simulaciones con valores de elastici-

dad mayor y el hecho de quefa= 0.99, la linea deepdesta muy cercana al valor new-

toniano de referencia; esto debido a la mayor cantidad de disolvente. En el caso planar,
se tiene un decaimiento monétono (curvatura céncavapdmpara ambos niveles de

contenido de disolvente. Los niveles criticos $de, =3 y We,, =4 paraf=09 y

L£=0.99, respectivamente. Cambiando a la contraccion 4:1 (Figura 7.4), solo
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Figura 7.4. Caida de presicp@ vs. We(Oldroyd-B): /=0.9 y 0.99,
contraction 4:1; a) axisimétrica, b) planar.

se presenta reduccién epd al aumentar la elasticidad del sistema. Esta reduccién es

mas significativa para el escenario de simetria cilindrica que para el caso rectangular;
curiosamente, la tendencia es ahora convexa, por lo que no se anticipa ningan valor
asintotico para esta configuracion radial. Niveles criticos de elasticidad (o de pérdida de

convergencia) soWe=35 (£=0.9), We=6(£=0.99) para la contraccion axisimé-

trica, yWe=45 (£ =0.9), We=8( £ =0.99) para la configuracion rectangular. Notese
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gue los valores depd para la contraccion son significativamente mayores que para la
contraccion/expansion; de hecho, las caidas de presion pueden ser alrededor de veinte

veces mas grandes en el caso de la contraccion 4:1.

En todas estas simulaciones, se alcanzan niveles de elasticidad mayores para siste-
mas con mayor contenido de disolvente (i.e. valoreg§ daayores). La reduccion en la
caida de presion ha sido frecuentemente reportada tanto para configuraciones rectangula-
res como cilindricas y para los dos tipos de esquina usados aqui, abrupta y con curvatura
[7,8,95,105].

7.3.1a Resultados —flujo 4:1:4

La Figura 7.5 presenta las lineas de contorno para la presion en el caso 4:1:4, a

We=2 y We=3, fijando £ =0.99; esto con el fin de demostrar la obtencién de la con-

vergencia con respecto al nivel de refinamiento del mallado. Al observar estas lineas de
contorno, se detectan dos aspectos: desde el mallado grueso hasta el fino, ocurre un
efecto suavizante en los trazos, esto debido a que la solucién se obtiene en mas puntos
(nodos) cuanto mas refinado sea el mallado; de forma adicional, las lineas de contorno a
cualquier presion (adimensional) estan localizadas en la misma posicion de cada mallado

utilizado, por lo que se concluye que los resultados de cualquier mallado es adecuado.
- Flujo en contraccion/expansion axisimétrigd= 0.9

En este caso se presta atencion especial a la presenminaieb enAp para esta
situacion. Las lineas de contorno para la presion alrededor de la restriccion se muestran
en la Figura 7.6. Ademas de los diferentes niveles de presion, se aprecian discrepancias
entre las configuraciones rectangulares y axisimétricas en una pequefia area, en contacto

con la parte frontal de la restriccion. En esta zona se detecta un maximo (local) en
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Mallado Grueso Mallado medio Mallado refinado

We=2 We=2 We=2

We= 3| |We=3 We= 3

Figura 7.5. Niveles de presion alrededor de la contraccién/expansion (Oldrgye-B)99,
We= 2y 3, 4:1:4 axisimétrico, mallado grueso, medio y refinado.

presion, y para el caso con configuracion cilindrica, esta zona decrece en area para
We=1 y We=2. Después de esta reduccién, se detecta un incremento al alcanzar
We=3. Esta respuesta no se presenta en el caso de la configuracion planar, en donde
unicamente se detecta la reduccién en el area de esta zona. Esto puede observarse en las
zonas sombreadas de la Figura 7.6. Notese que la respuesta (reduccidon/aumento) en es-
tas regiones emula a la mostrada @od (también se presenta un minimo en el mismo

valor de elasticidad).
- Presion en la linea de simetria y a lo largo de la pared, axisiméied).9

Para el caso 4:1:4 con simetria radial, la presion en la linea central (simetria) se pre-
senta en la Figura 7.7, en la cual, el gréfico inferior izquierdo es para la geometria
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p-Axisimétrico

Figura 7.6. Lineas de contorno de presién alrededor de la contraccion/expansion: increriféatando
(Oldroyd-B): 8= 0.9, axisimétrico vs. planar.

completa y las otras secciones son amplificaciones de otras secciones. El gréafico supe-
rior izquierdo es una amplificacion de la seccion de entrada a la contraccion, zona en la
cual se detecta un cruce o minimo en los niveles de presién mostrados. A medida de que
el flujo avanza hacia la contraccién (grafico superior derecho), la presion se torna lineal,

esto es,p crece conlVe. Para la seccidon de salida de la restriccion (grafico inferior de-

recho) no se detectan diferencias significativas; los niveles seleccionados de Weissen-
berg coinciden y gradualmente se acerca al valor preestablecido de salida. También hay

gue notar, que como el valor de salida (valor de referencia) ps=@e los comentarios

anteriores son también validos para caida de presion.
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Acercamiento de la zona de entrada de la contraccion Acercamiento alrededor de la esquina
12.5¢ 10 ¢
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Figura 7.7. Perfil de presion a lo largo de la linea de simetria: incrememté{@droyd-B): 3= 0.9.
4:1:4 axisimétrico.

- Perfiles de presion en la pared; axisimétrico y plaas, 0.9

La linea de simetria es comunmente usada para reportar la variacion de las variables
de flujo; sin embargo, hacer esto no ayuda a saber el por qué ocurre el minimo. Por este
motivo se presentan en la Figura 7.8 los perfiles de presion a lo largo de la pared. Se in-

troduce una coordenada curvilinea generalizgdgéra tomar en cuenta la caras frontal

y posterior de la restriccion. Esta variable se define en forma de incrementos como

08 =+/Or* +0z? , en donder y z son, respectivamente, las coordenadas radial/vertical

y axial, y 0 es el operador de diferencia.
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1A3c;f'ca.fm'e.'zm de la zona de entrada de la contraccion s Acercamiento alrededor de la esquina
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Figura 7.8. Perfil de presion a lo largo de la pared: incremeni®ed®ldroyd-B): 5= 0.9,
4:1:4 axisimétrico.

El minimo o cruce en los niveles de presion también se presenta al crecer el nivel de
elasticidad en la seccion de entrada a la contraccion (grafico superior izquierdo), esto es,
la presion ale=3 se torna superior que pavde= 2, siendo ligeramente inferior a la
calculada paraVe=1. El gréfico inferior derecho de la Figura 7.8 es una amplificacién
alrededor de la restriccion, en donde se observan diferencias menores en las Ipjneas de
Es en la zona después del plano medio de la restriccion (ver Figura 7.1), en la que se ob-
servan diferencias importantes. El gréfico superior derecho es una amplificacion adicio-
nal de la regidn de la restriccion, cubriendo exactamente desde la cara frontal de la con-

traccion hasta la cara posterior de la expansion, el plano medio esta localiZad® en
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Se detectan algunas diferencias para los tres nivelégedantes del plano medio.
En esta zona, la diferencia entre las soluciondea 3 y We=2 es ligeramente mayor
gue paraWe=2 y We=1. La magnitud de estas diferencias en la seccién de la cara pos-
terior (tercer/cuarto cuadrantes en la Figura 7.1) es visiblemente mayor. El incremento
en We se refleja en niveles superiores de presion a través del tercer y cuarto cuadrante;

el distanciamiento ent@/e=3 y We=2 es ahora significativamente mayor.

En la Figura 7.9 se presenta una comparacién del flujo por la contraccién/expansion
4:1:4 entre el caso axisimétrico y el planar. La regién mostrada corresponde a las caras
frontal y posterior de la restriccion. Para el caso rectangular es dificil observar diferen-
cias en los valores de presion, antes del plano medio. Estas diferencias son apenas visi-
bles en el cuarto cuadrante, posicion en la que el fluido rebasé la separacion minima de

la geometria (plano medio).

Las soluciones del caso 4:1:4 con simetria radial muestran diferencias mayores en
toda la seccion. La separacion maxima, entre los resultados de presion a cada nivel de
elasticidad, se reduce en un factor de tres al cambiar de la geometria cilindrica a la rec-
tangular. Adicionalmente se observa que las discrepancias en la tendepceedeca-
lizan principalmente en el cuarto cuadrante, en contraste con el caso cilindrico, en donde
se presentan diferencias significativas justo después de que el fluido pasé el plano medio
(inicio del tercer cuadrante).

- Esfuerzo y rapidez de deformacion, casos planar y axisiméftic®.9

En la Figura 7.10 se presentan graficos de superficie para la primer diferencia de es-

fuerzos (poliméricos) normales, definida JoN, =7,,—7,,. También se presentan Ii-
neas de contorno parg, y 7,, en la Figura 7.11 y Figura 7.12, respectivamente. Como

se

" Caso rectangularr(,,r,, — 1,,,7,,); axisimétrico ¢, ,7,, — T,,.T,)-
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L5 — — [1] Axi, We=1
I [2] Axi, We =2
[3] Axi, We=3

Axisimétta“ .

““““ o [3]Planar, We=2

— o [6]Planar, We =3

10

Figura 7.9. Perfil de presién a lo largo de la pared de tiaca@én
(Oldroyd-B): 8= 0.9, 4:1:4, axisimétrico vs. planar.

menciono anteriormente, estos graficos son para la mitad del canal, debido a considera-
ciones de simetria, ademas de que soélo presentan la restriccion y sus alrededores. En to-
das las figuras la perspectiva es tal que la direccion del flujo es de izquierda a derecha.

Para ambos escenarios, planar y axisimétrico, los maximos en la diferencia polimé-
rica de esfuerzos y del componemie estan situados justo después del plano medio, en
el tercer y cuarto cuadrantes, en contacto con la pared de la restriccion. El gampo

muestra que este maximo ocurre en una superficie relativamente pequefia, mas con una
gran “concentracion” de esfuerzo (extrema en la configuracion radial). En la contraccion

con simetria radial, el maximo &4, se incrementa desde 5.7 a 45.9 unidades (mas de

ocho veces mayor) cuando la elasticidad vari#/de1l a We= 3, con un ligero despla-

zamiento (hacia la salida de la restriccion) en la locacion del maximo. Se detecta
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N;-Axisimétrico

Min=-0.7
Max= 16.4|

Ni-Planar

We=1

Figura 7.10. Superficies de la primer diferencia polimérica de esfuerzos nomhd@kjroyd-B):
£=0.9, 4:1:4, axisimétrico vs. planar.

también una ligera difusion hacia la linea de simetria, efecto que es méas evidente con la
elasticidad®, sin embargo, los valores son considerablemente menores a los exhibidos

por los correspondientes valores maximos.

Considérese ahora el caso de la geometria rectangular. Los maximos de esfuerzo

estan situados en las mismas regiones. El ligero desplazamiento del valor extrgmo en

aun esta presente. La principal diferencia con respecto al caso cilindrico es que no hay

** El esfuerzo maximo a lo largo de la linea de simetria esté cerca del plano medio.
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1-Axisimétrico

0.05

Max = 48.9

4

o a

Y \\ljﬁ

Figura 7.11. Lineas de contormg (Oldroyd-B): 8= 0.9, 4:1:4, axisimétrico vs. planar.

incremento substancial algun& T unidades) al aumentar el nivel de elasticidad del
fluido. Ademas, la difusion hacia la linea de simetria es considerablemente menor (ver
Figura 7.10 y Figura 7.11).

El segundo componente normal del tensor de esfuerzog,r,, planar oz, axi-

simétrico) se presenta en la Figura 7.12. Este componente exhibe dos maximos, antes y
después de la restriccion en contacto con la pared; de los valores extremos, el de mayor

magnitud esta localizado después del plano medio (minima separacién), sin embargo,
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h>-Axisimétrico

Figura 7.12. Lineas de contormg (Oldroyd-B): 8= 0.9, 4:1:4, axisimétrico vs. planar.

ambos estan dentro del mismo orden de magnitud. El incrementdegmoduce un

aumento en las magnitudes de los maximos de(mayor en el caso axisimétrico).
Notese que en comparacion con los valores extremos mostradps for\, ), a cual-

quier nivel de elasticidad simulado, los maximosrgeson de magnitud considerable-

mente menor.

En la Figura 7.13 se presentan las lineas de canpara el componente polimérico

del esfuerzo cortanter,). En este caso los valores extremos se presentan antes (maxi-

mo) y después (minimo) de la separacion de la geometria. Aun cuando en la
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-Axisimétrico

We=2 We=3

00r

Min=-11.7
Max= 217

Min = -7.6
Max= 1.7

Min = -1.5
Max= 1.3

Min = -1.1 Min = -3.5
Max = 0.9 Max = 0.6
O,

Figura 7.13. Lineas de contormg (Oldroyd-B): 8= 0.9, 4:1:4, axisimétrico vs. planar.

configuracion con simetria radial, ambos extremos crecen junto con la elasticidad, el
efecto es mas significativo para el minimo (de -1.5 a -11.7 unidades), localizado justo
después del plano medio. En la configuracion planar el crecimiento es considerablemen-

te menor. A un nivel de elasticidad Wée= 3, la magnitud del componentg, es signi-

ficativamente menor que parg, .

Para el tensor de rapidez de deformadaign se presentan las lineas de contorno en

la Figura 7.14, lo que indica que la influencia\le en ambas configuraciones no es

significativa. Se observan cuatro valores extremos en el campo de flujo, todos en la
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di1-Axisimétrico
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Figura 7.14. Lineas de contordg (Oldroyd-B): 5= 0.9, 4:1:4, axisimétrico vs. planar.

cercania de la restriccion. Los maximos en contacto con la pared son alreded@) de

unidades y no hay diferencias importantes en las magnitudes entre los casos axisimétrico
y planar. Los maximos localizados en la linea central para el caso radial son aproxima-
damente el doble de los exhibidos en la configuracion planar. Mas aun, las regiones de
rapidez de deformacién creciente (en valor absoluto) estan mas “concentradas” en la

configuracion axisimétrica.

El esfuerzo polimérica;, (0 N,) muestra s6lo un maximo, el cual esta en la vecin-

dad de la restriccion, en contacto con la pared, posicion cercana a la del maximo en
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Es de notar que existe cierta difusion desde el maximo en esfuerzo normal hacia la linea

central, lo que se interpreta como una manifestacion del fendmeno elastico.

Como se menciond en el capitulo 6, en el caso de flujo complgjeplo sirve de

guia para determinar la rapidez de deformacion extensional. En un intento para relacio-

nar 7, (0 N;) con la rapidez de deformacion, se presentan en la Figura 7.15 las formas

tipicas de los invariantes de flujo y = (ver seccion 6.3.1a para su definicidén), solo
para la configuracion cilindrica. Los maximos Enestan situados en la linea de sime-
tria, con un maximo antes del plano medio y un minimo de igual magnitud después de
esta posicion. En general no se observa efecto alguno por la variathém @stas dos
zonas de valores grandes Hese extienden hasta la pared de la restriccion, mostrando

una difusion mayor que la mostrada @p; sin embargo, no se observa ningin extremo

en el fluido en contacto con la pared de la restriccion. La representacion de la rapidez de
corte en términos d€, es la que presenta un solo valor maximo en la pared de la con-
traccion/expansion, practicamente en la posicion del plano medio, mostrando similitud

con el exhibido porr,,. I también presenta un maximo local en la linea central con

simetria antes y después del plano medio.

Se puede concluir que existe una relacion entre los maximos de esfygi@a,)

y la rapidez de deformacion a la que esta sometida el fluido sobre la pared de la restric-
cion en la posicion del plano medio. La difusion hacia la linea central es detectada para
estas variables. En la configuracién planar no se puede obtener tal conclusién. Como
resultado, el nivel esperado de endurecimiento extensional en ambas configuraciones
puede diferir bastante, siendo mayor para la geometria radial; adicionalmente, en esta
misma configuracién, se estimulan variaciones de mayor rapidez a la entrada de la res-
triccién y en la salida de la misma. Esto esta en acuerdo con Szabo et al. ([99]), en donde
se menciona que en la contraccion/expansion cilindrica, la variacion de los esfuerzos

elasticos ocurre casi en su totalidad en dicha zona y una muy pequefia vecindad.
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Figura 7.15. Lineas de contorag /~ (Oldroyd-B): 8= 0.9, 4:1:4 axisimétrico.

- Contraccion/expansion Axisimétric&= 0.99

Considerando el ajuste en la relacion de disolveni®=0.99 para la contrac-
cion/expansion 4:1:4 axisimétrica, el aumentapdes suficiente para que se presente
el fendbmeno detruce de la linea de referencia newtoniana. Se ha mencionado previa-
mente, que el incremento en la relacion de disolvente produce tendene@bogie se
aproximan cada vez mas al valor de referencia. EI cambio propuesto significa que la
contribucion de la viscosidad del disolvente es del 99%. Con esto, el endurecimiento en

viscosidad extensional se torna mas abrupto al presentarse valores de rapidez de defor-
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macioén acercandose al limite¢ =1/2 (modelo Oldroyd-B). Para apreciar la influencia
de S sobren,, ver Figura 7.16a (en la seccion 7.3.3 se ofrecen mas comentarios sobre

esta figura). En el presente estudio, la respuesta extensional del fluido se ajusta mediante
el cambio en el contenido de disolvente, mientras que Szabo et al. [99] ajusta el parame-
tro que limita la extensiénL() de la molécula del modelo FENE-CR, con el fin de in-
fluenciar la caida de presion calculada. Para esta contribucion de disolvente, se presta
atencion exclusivamente a la configuracion axisimeétrica, en la cual se da el fendmeno

del cruce
- Perfiles de presion en la pared; axisimétrico y plaas, 0.99

La Figura 7.17 presenta el perfil de presion en la pared para el flujo 4:1:4 axisimé-
trico. Se puede observar el fendmeno del cruce entre valores de presion a diferentes ni-
veles de Weissenberg a lo largo de la pared de la geometria. En esta caso, la presion a
We=5 es mayor que pafd/e=1 y We=2. En la regidén de salida, los tres niveles se-
leccionados de elasticidad producen los mismos valores de presion. La diferencia entre
los casosf=0.9 y £=0.99esta en la separacion de los niveles de presion; separacion
generada por el incremento en elasticidad. Los cambios visibles estdn dados casi com-
pletamente en el cuarto cuadrante; la separacidNetel y We=2 no es tan aparente
como la que ocurre pale=5. A este valor de Weissenberpdha cruzado la linea

de referencia newtonianagd=1); mediante interpolacion, se puede estimar que este

cruce ocurre &Ve= 4 2. El nimero de Weissenberg critico es cercaileg =6 4.

- Esfuerzo y rapidez de deformaci@s= 0.99

En la Figura 7.18 se muestran las lineas de contorno para el componente normal de

esfuerzosr,, y el componente de rapidez de deformaaihpn Esta figura es para el
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a) Oldroyd-B, viscosidad extensional
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Figura 7.16. Propiedades reologicas: Oldroyd-B, LPTT, EPTT y SXPP.
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Acercamiento de la zona de entrada de la contraccion Acercamiento alrededor de la esquina
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Figura 7.17. Perfil de presion a lo largo de la pared, incrementde¢oldroyd-B): 5= 0.99, 4:1:4 axi-
simétrico.

flujo de un fluido Oldroyd-B en la configuracion axisimétrica, con una contribucién de
disolvente del 99%. Se aprecia una respuesta muy semejante a la exhibida por el caso

L =0.9. Se obtiene un incremento significativo, al elevar los niveles de elasticidad, en
el maximor,, (localizado después del plano medio, en contacto con la pared); este in-

cremento es desde 0¥/é€=1) hasta 20.8\We=5). Sin embargo, los maximos del caso

£ =0.99 son menores que los resultantes pdra0.9 a una elasticidad/{e) dada. La
elevacion eng desde 0.9 hasta 0.99 produce una reduccion en la contribucién de la vis-

cosidad polimérica, que esta asociada al decaimiento inicial en los tragpd @ssto
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1-Axisimétrico

di;-Planar
We =

\\

\__02

1
Q/J !\ Min = -2.2
_/ //

i 3 | Max=2.2
.

Figura 7.18. Lineas de contormg, d;; (Oldroyd-B): 5= 0.99, 4:1:4, axisimétrico.

es, para una mayor contribucion polimérica a la viscosidad (m@hoel decaimiento
inicial en la caida de presion es mayor. El hecho de guénehoen Ap sea menos vi-
sible parafs =0.99 que paraB =0.9 se considera como consecuencia de la mayor pre-

sencia de disolvente (Figura 7.3a).

Rothstein y McKinley [98] explican este decrementoepd a cualquier valor de
contenido de disolvente, mediante argumentos moleculares. Estos autores interpretan
este decaimiento como resultado de un proceso de almacenamiento de energia, que ocu-

rre mientras las cadenas poliméricas estan siendo extendidas. Al seguir incrementando
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We (por medio de aumentar el flujo o la elasticidad de la molécula), las moléculas al-
canzan su maxima extensién y empiezan a comportarse como “barras” rigidas, incre-
mentando la caida de presion (tendencraiaimq por el arrastre (viscous drag) adicio-

nal por la presencia de dichas barras. Parte del esfuerzo generado en la restriccion es re-
cuperable una vez que el fluido rebasa la contraccién y las cadenas de polimero retornan

a su longitud original.

El incremento eng (que es una medida de la concentracion de polimero), puede ser

descrito como una reducciéon en el numero de cadenas poliméricas en el fluido. Esto ex-
plica el menor decaimiento inicial en epdnfirmando las observaciones obtenidas en el
presente estudio (Figura 7.3a). Nétese que con el modelo Oldroyd-B, no existe limite
alguno para la extension molecular y aun asi, se obsemiaietioenepd Esta respues-

ta puede indicar que el arrastre adicional esta presente aun cuando las cadenas poliméri-

cas no han alcanzado la longitud maxima (critica).

El componental,, del tensor de rapidez de deformacion mostrado en la Figura 7.18
para §=0.99, exhibe patrones en las lineas de contorno practicamente iguales que
aguellos paraB =0.9 (Figura 7.14), con sélo diferencias menores en el valor de los

maximos. Entonces, para ambas relaciones de disolvente, se esperan zonas de alta de-
formacion cerca del plano medio de la contraccion (en contacto con la pared) y en la

linea de simetria, esta Ultima de menor magnitud.
7.3.1Comparacién con los resultados de la contraccion 4:1xkpdp

En esta seccion se presentan resultados del flujo por la contracciéon 4:1 (Figura 7.4).
Se observa quepdsufre un decaimiento monétono al aumentar el nivel de elasticidad;

para S=1/9 se ha reportado un decaimiento semejante (por ejemplo, ver referencias

[7,8]). No se detecta tendencia alguna de alcanzar el minieydem la Figura 7.4.
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Considerando la contraccion 4:1 axisimétrica, la Figura 7.19 presenta la presion (o

la caida de presion debido a que en la salida se estabke6¢ a lo largo de la pared

(frontera sélida). No se detecta ningun cruce entre los niveles de presién en la seccion de
entrada a la contraccion (grafico izquierdo superior); por tanto, no ocunimietoen

epd El aumento eWe produce un decaimiento en el nivel de presion en cualquier pun-

to sobre la pared (ver resultados de la geometria completa, grafico superior derecho).
Este decaimiento se reduce al acercarse al canal de salida (grafico inferior derecho); de
nuevo, esto es debido a la imposicidn de presion nula en la salida de la geometria. Aln
en la entrada de la contraccion, no se observa cruce alguno en la presion. Esta respuesta
del fluido en la contraccién 4:1 con simetria radial es extremadamente diferente a la ex-
hibida en el flujo a través de la contraccion/expansion 4:1:4 (Figura 7.8). Nétese que en
la contraccion, las caidas de presion son de alrededor de 400 unidades, mientras que para

el caso 4:1:4, esto se reduce a5 (incrementos e\p, corresponden a una mayor di-

sipacion por el flujo).

Se presenta a continuacion una nueva calibracion para la presion; ésta se define co-
mo la presion del fluido de Boger (modelo Oldroyd-B en este caso) menos la correspon-
diente presion si el fluido fuese newtoniano, estoges p,.,.]- Los resultados para esta
nueva variable, evaluada en la pared de la geometria, se presentan en la Figura 7.20. La
equivalencia entre ambas configuraciones de flujo (newtoniano y Oldroyd-B) esta en
términos de la viscosidad cortante y flujo total (iguales para ambos fluidos). Para la con-
traccion, los resultados estan en la columna izquierda, mientras que para el caso 4:1:4,
en la columna derecha. Adicionalmente se presenta la grafica de esfyepaca cada
caso. Tanto el plano medio de la contraccion/expansion como el final de la curvatura de

la esquina de la contraccion, estan localizadas 0.

Noétese que en la Figura 7.20, los maximos en el esfuerzo y en la presion (calibrada)

ocurren en la misma posicion. Para la geometria 4:1 estos maximos estan situados casi
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Ac?.g’camiema de la zona de entrada de la contraccion 310 Acercamiento alrededor de la esquina
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Figura 7.19. Presion a lo largo de la pared, incrementafe{®Idroyd-B): £ = 0.9, 4:1 axisimétrico.

exactamente al final de la curvatura de la esquina re-enti@nt@.04 unidades), mien-

tras que el caso 4:1:4, el maximo ocurre entre el plano medio y la cara posterior de la

restricciéon ¢ =0.2 unidades). Es de notar, que aun cuando los maximos del esfuerzo
son de magnitud muy similar entre las geometrias a cualquier nivgedmos resulta-

dos de [p— py..] SON Significativamente diferentes.

En el flujo a través de la geometria 4:1:4 (graficos de la columna derecha), el es-

fuerzo y la presion calibrada tienen un valor constante respecto a la pdsiekoepto
en la region de la restriccion, mientras que para el caso 4:1, ocurre una relajacion en el

esfuerzo y en p— p,...J] @ l0 largo del conducto de salida.
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Contraccion 4:1, presion en la pared Contraccion/expansion 4:1:4,
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Figura 7.20. Perfiles de Presi@ies Y €sfuerzor; a lo largo de la pared, incrementaiile
(Oldroyd-B): = 0.9, 4:1 y 4:1:4 axisimétrico.

Otro aspecto a observar es que en la contraccion 4:1, los resultagdosoenmeno-
res que los correspondientes al caso newtoniano a cualquier valor de la coogdenada
Esta respuesta esta en contraste con la obtenida del flujo por la contraccion/expansion,

donde se tienef) - p,...] POSitivo en los cuadrantes tercero y cuarto de la restriccion;,
esta diferencia se incrementa dofe. EI minimoen la caida de presion puede asociarse
con esta diferencia positiv{im— pNewt] >0) y con su incremento al aumentar la elasti-

cidad. No6tese que la reduccion excesiva en esta presion de calibracién con los incremen-

tos en elasticidad para la configuracion 4:1 impide que los maximog-emp,[,,] Cru-

cen la linea. Uno podria especular que, para ob{qmerpNewt] >0 en esta configura-
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cion 4:1 axisimétrica, se requieren niveles de elasticidad muy superiores a los que se
puede obtener con el modelo de Oldroyd-B, con los métodos numéricos disponibles a la
fecha. Para el caso 4:1:4,neinimoenepdes explicado en términos de los maximos en

[ P— Pyaut)s 10S cuales son provocados por el esfuerzo.

En la Figura 7.21 se presentan resultados exclusivamente para la contraccion 4:1:4,
contrastando informacion deF p,.,.] Y esfuerzo entre las configuraciones planar (co-
lumna izquierda) y axisimétrica (columna derecha), incrementando la elasticidad del sis-
tema. En estos resultados se observa que la generaciéon de esfuerzo a través de la cons-
triccién de la configuracion rectangular, es considerablemente menor que aquella para la
configuracion axisimétrica. Las diferencias de presion son entonces menores en el caso

planar, asi que no se presenta ningun crucepded,.,.] vS. We en la entrada de la

contraccion, y por tanto, no se presentaiglimoenepd
7.3.2 Dindmica de vortices (4:1:4y 4:1)

Las lineas de corriente para la configuracion radial de la contraccion 4:1 y la con-
traccion/expansion 4:1:4 se muestran en las Figura 7.22 y Figura 7.23. Las funciones de

corriente con valores dentro del interv@la ¢ < 0.5 estan afuera de la region del vorti-
ce, sobre la que se usan incrementod\ge=0.05. Para las lineas de corriente dentro
de la region del vortice, se escogen seis valores para los tt&7bs ¢ < 10°] con in-
crementos deD.15°. La Figura 7.22 considera dos valores de contenido de disolvente,
£=0.99y =19, correspondiendo a un caso con alto contenido de disolvente y con
alto contenido polimérico, respectivamente. Para la simulaciéon3cot/9, se obtienen

crecimiento de vértices tanto en intensidad como en tamafio de celda en la seccion ante-
rior a la contraccion, mientras que el vortice casi desaparece en la seccidon después de la

restriccion; esto para un cambio en elasticidadMb=01 a 1.5. En el otro extremo
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Figura 7.21.Perfiles de presigmpuend Y €sfuerzor; a lo largo de la pared, incrementaiile
(Oldroyd-B): 8= 0.9, 4:1:4 axisimétrico y planar.

(8=0.99), la variacion es menos visible. En términos del tamafio de celda, se presenta

un crecimiento poco significativo en la seccion después de la restricciohVpara.
Observando la intensidad, la del vortice previa a la reduccion en diametro se incrementa
ligeramente, sin embargo, la variacion del vortice de salida de la restriccion es mas visi-
ble. Para una variacion en la elasticidadvde=1 a 2, se presenta una reduccién en la
intensidad, seguida por un incremento Wée=2 a 5. Este decaimiento seguido por el
incremento esta en correspondencia directa con la respuesid aleste nivel de disol-

vente, £=0.99. Como se notd anteriormente, se generan esfuerzos de gran magnitud
sobre el tercer y cuarto cuadrantes (después del plano medio), en donde se observan

vortices de mayor tamafio para este sistema con alto contenido de disolvente.
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a) /=0.99, bajo contenido polimérico

y, =0.552 W, =0.553  y_ =0.556 W,y =0524  y_=0562 Wy, =0.656

b) /=1/9, alto contenido polimérico

/N /NN

Figura 7.22. Funcién corrienteyf<10%), incrementantVe (Oldroyd-B): 4:1:4 axisimétrico;
a) = 0.99, b)5=1/9.

En la Figura 7.23 se trazan las lineas de corriente par@.9 en dos configuracio-
nes axisimétricas distintas: la contraccién/expansion 4:1:4 y la contraccion 4:1. En esta
situacion el vortice previo a la restriccion sufre un incremento en intensidad al elevar el
nivel de elasticidad, esto para ambas geometrias. En contraste con la geometria 4:1:4 y
en la seccion de salida, la intensidad de vortice refleja una reduccioWetel a
We=2; después de este valor\e= 3, se presenta un incremento (semejante al caso

£ =0.99, mostrado previamente). Es precisamente bajo estas circunstancias que ocurre

el minimoenepd
7.3.3 Fluidos de Boger con modelos alternativos: 4:1:4 axisimétrico

Hasta este punto, todas las predicciones del presente capitulo han sido realizadas
con el modelo Oldroyd-B, un fluido con endurecimiento extensional muy pronunciado y

no delimitado. El siguiente paso es realizar las simulaciones con otros modelos capaces
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a) 4:1:4, axisimétrico

Y, =0359 =069

b) 4:1, axisimétrico

We=1

Figura 7.23. Funcion corrienteyf<10°%), incrementantaVe (Oldroyd-B): 4=0.9, axisimétrico;
a) 4:1:4, b) 4:1.

de representar la respuesta de fluidos de Boger, con un nivel de aumento apreciable en la
viscosidad extensional. La viscosidad cortante constante se obtiene mediante el uso de
altos contenidos de disolvente en el sistema/d.e. 1. Los modelos seleccionados son

el modelo de Phan-Thien/Tanner, en sus versiones lineal y exponencial (LPTT y EPTT)
y la version de una ecuacion del modelo extendido Pom-Pom (SXPP). Se incluye una
comparacion entre los resultadoseagel arrojada por estos modelos, incluyendo la res-
puesta del fluido Oldroyd-B; esta comparacion es para el caso de mas interés, la contrac-

cion/expansion 4:1:4 axisimétrica.
Los parametros que controlan o estimulan valores grandes de viscosidad extensional
son PTT(,&-r), SXPP(B,£,q) y Oldroyd-B(8). Con los modelos PTT y SXPP, el

parametro de razon de viscosidadgs,es usado para controlar el nivel de separacion

del valor de viscosidad newtoniano (adimensional unitario) de la segunda meseta de la

viscosidad no newtoniana de fluidos con adelgazamiento al corte. Esto significa que la
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aproximacion a la viscosidad cortante constante para estos fluidos con adelgazamiento,

esta dentro del 10% par8=0.9 y 1% paraf=0.99 (ver comentarios de la Figura
7.16 en la seccion 7.3.1a). Es de notar que el modelo LPTT representa fluidos con puro

endurecimiento extensional, es decir, no se observa reduccion alggpaatcanzando

un valor asintotico a valores muy altos de rapidez de deformacion extensional (Figura
7.16). Este fluido puedaproximar la respuesta extensional estacionaria del modelo
FENE-CR con su parametro de ajuste de la extension fihijp hediante ajuste del
parametro&,,,: L =50 presenta una respuesta semejang,a=0.02, mientras que

L =5 es semejante &,,; =0.1[106]. Alternativamente, el modelo cinético SXPP co-
rresponde a un fluido con propiedades de endurecimiento/ablandamiento extensional,
con el maximo emy, controlado por ambos parametros SXPRJ. Aqui, £ controla el

nivel de traslape (crosslinking) del sistema (peso molecMar) y g corresponde al

namero de brazos en ambos lados del esqueleto de la molécula Pom-Pom. El uso de es-
tos modelos alternativos tiene el objetivo de evaluar el impacto que ejercen el delimitado

endurecimiento extensional (a comparacion de casorgonfinita del modelo  Ol-

droyd-B) y la presencia del ablandamiento extensional excesivo y moderado.
7.3.3a epd para Oldroyd-B, LPT&=0.15x10"%), LPTT(=0.75x10"): £=0.9

Al observar la Figura 7.24a, la variacion Bepara los modelos Oldroyd-B y LPTT,

se tiene que los resultados LPTT asemejan la tendepdianostrada por el modelo
Oldroyd-B. Los valores concuerdan hasta que se alcanménghoenepda We=2.

Después de esta etapa, el fluido LPTT con mayor endurecimiento extensional,
LPTT(&.,; =0.15x10%), se aproxima mejor a la tendencia crecientepddrazada por

el fluido Oldroyd-B. Una vez que ehinimo(We=2) ha sido superado, la rapidez de

crecimiento despdcon respecto a la elasticidad, para los modelos estudiados, es mayor
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a) Variacion deg8
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Figura 7.24. Caida de presi@p@ vs.We 4:1:4 axisimétrico;
a) variacioén erB3, b) 5= 0.99.

conforme el fluido presente mayor endurecimiento extensional, en donde el limite supe-
rior estd dado por el modelo Oldroyd-B. En este caso (Oldroyd-B), si fuese posible ob-
tener simulaciones desdge,, =5 hasta 9, y estas siguiesen la misma tendencia, seria
posible observar el aumento epdreportado por Szabo et al. [99] con el modelo FENE-
CR.
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7.3.3b epd para LPTEPTT=0.15<10-4): =0.95

Las mismas tendencias son reproducidas por LPEIQ.95), con un menor decre-
cimiento enepdque para el cas@ =0.9, y menor crecimiento posterior mlinimoen
epd Elcrucecon la linea de referencia newtoniana ocurre anté&=a4 4, y ocurre un
incremento en el nivel criticVe,, =5. Lo anterior pone de manifiesto la importancia

del ajuste en el paramety®.

7.3.3c epd para Old-B, modelos LPTT, EPTT y SXPP:a99

El cambio desdg3 = 0.9 hasta una fraccion de disolvente mayg8rs 0.99, produ-
ce considerable impacto en el nivelafs observado, en la rapidez de decaimiento ini-
cial y en el nivel deminimo(Figura 7.24b). Esto se debe a las proporciones relativas de
disolvente y componente polimérico, y la influencias de dichas proporciones sobre la
magnitud de la parte elastica del esfuerzo. Como se ilustra en la Figura 7.16, previo a la
rapidez de deformacion critica de 0.5 unidades, el increment® grovoca una reduc-
cion en la viscosidad extensional. La Tabla 7.2 indica los pardmetros utilizados para in-
vestigar la respuesta @pdde los modelos seleccionados y asi, obtener el efecto de las
funciones materiales sobre el flujo. EIl modelo Oldroyd-B muestra un grado de deforma-

cion extensional sin limite, por lo que no se tabularon sus datos en dicha tabla.

Para el cas@? =0.99, se tiene de nuevo que todos los modelos producen el decai-
miento enepdsimilar hastale= 2. Esto indica que ocurren maximos de rapidez de ex-
tension similares en el campo de flujo, relativamente independiente del vgfohdsta
un We igual a dos. Después del nivdle=2, la discrepancia en las propiedades del
fluido provoca diferencias en las respuestas de flujo. Los fluidos LPFT(99)

aproximan la respuesta Oldroyd-B, mostrandmilimoenepdy mostrando la tenden-

cia en interceptar la linea de referencia newtoniana. Como era de esperarse, el fluido con
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el mayor nivel de endurecimiento extensional, LPELT(=1.5x10°), sigue la tenden-

cia marcada por el fluido Oldroyd-B de manera mas cercana y por tanto, presenta la ma-
yor rapidez en el crecimiento épd Esta version de los modelos de Phan-Thien/Tanner
tiene como caracteristica, en general, de sostener el nivel de endurecimiento a valores de
rapidez de deformacion elevados; ademas, en la medida de,que O, la respuesta

LPTT se asemeja mas a la exhibida por el modelo Oldroyd-B. El caso con
£ =1.5x10° es tan cercano al modelo Oldroyd-B, que también logra cruzar la linea
de referencia newtoniana. Esto no sucede para valores ligeramente superiores de
Enrr :{0.75>< 10,1 5 104} , lineas2] y [3] de la Figura 7.24b. En contraste, el modelo
SXPP alcanza un valor asintotico despuéiMie= 2. Para SXPR, no hay minimo lo-

cal, y por lo mismo, no se presenta ningun aumengpdrSe asume que este fluido ha
alcanzado una meseta en la viscosidad extensional (nivel constante en la relacion de
Trouton) para este intervalo dfée dentro de la zona de la restriccion, la cual ejerce el

mayor impacto sobrepd Cualquier efecto de ablandamiento es insignificante para esta
opcién SXPP.

Tabla 7.2. Parametros para el caso con relacién de disofgerie99

LPTT EPTT SXPP®
E”d‘;refie”r‘ée”tc £=0.15% 10* £=0.15x10° | £€=0.99..,=500
£=0.75x 10"
£=1.5x10"
Endurecimient £=0.99..,9=15
ligero SXPRs

88 E| parametro de anisotropia)(se fija como cero para ambos fluidos SXPP.
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El fluido SXPRgo exhibe un endurecimiento extensional severo a valores de rapidez

de estiramiento moderados, alcanza un maximo equivalente al del fluido
LPTT(&.; =0.15x 10%), con la diferencia de que el caso SXPP presenta un decaimien-
to ens, una vez alcanzado el maximo. Aqui, para el caso §¥BBurre un minimo a

We=5, sin embargo, es casi imperceptible.

La tendencia en la cungpdparece mas cercana a alcanzar un valor asintotico que a
cruzar la linea de referencia newtoniana. Esto puede asociarse a que el maximo de es-
fuerzo (justo después del plano medio) es significativamente menor que el observado

para los modelos Oldroyd-B y PTT (ver Figura 7.25- 0.99). Lo que parece esencial

en este caso, es el retraso en el régimen de endurecimiento extensional mostrado por el

modelo SXPRy Por esto, el incremento en esfuerzo disminuye substancialmente; por
ejemplo, a A,,¢£=0.7, la viscosidad extensional para LPEL{ =0.15x10") y
EPTT(¢,; =0.15x 10") son mayores a 300 unidades, mientras que para-godaPal-

rededor de 3 unidades (ver Figura 7.16c). Es hasta que la rapidez de deformacion es

A€ = 2.0, que el fluido SXPRy alcanzara dichos ordenes de magnitudyerEl mini-

mo enepdpara los modelos PTT puede ser correlacionado a la similitud que guarda este
modelo con la respuesta Oldroyd-B en flujo extensional, especificamente el rapido in-

cremento emn), cerca de 0.5 unidades en rapidez de extension. Después de tal rapidez de
deformacion, el modelo LPTT alcanza una meseta, con niveles de viscosidad extensional

de {10, 250, 150} unidades par,, ={0.15x10%, 0 75 10, 18 10} . La tendencia

en los resultados expda alcanzar valores asintoticos a niveles de elasticidad puede re-

lacionarse con las mesetas/gnmostrados por los modelos LPTT. Para los dos fluidos,
Eprr :{0.75>< 10%, 1 5 10“}, sus trazos[4], [3]) estan en proximidad con la linea de

referencia newtoniana. Notese que parg =1.5x10*, que corresponde a la meseta en

1. de menor magnitud del fluido LPTT, se presenta una lineapdmue termina
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4:1:4 contraccidn/expansidn, T,, en la pared

— — [1]We=1, Qld-B [1]We =35, Qld-B
---------- [2]We =2, Old-B ——o—— [2] We =6, LPTT(1.5E-5)
[B]We=30ldB | |- g [3] We = 6, EPTT(1.5E-5)
— - - — [4]We=5,LPTT(1.5E-5) ——+—— [4] We=3, SXPP,,,
——————— [5] We =10, SXPP,,
90~ :09 90 ‘ :099
F M . F
80F R LA sof g s %
70E g ” H 70F 5 g
F [ F 3
60F Bt 60F B
50F , 50F
Wa0f ; RS
30F I . 30F
g g [ 21 3]
20F I 20F | ST L
0 F [ 5 2] 10 F
5 A ﬁ\? m A
° g 1 t 3 1 ] ° g 1 f — 1 [4] J
L0 T T 0 1 ) el T 0 1 2
£ E

Figura 7.25. Perfil de esfuerzo normal a lo largo de la pared, incremeit@ng@e 0.9 y 0.99;
4:1:4 axisimétrico.

siendo practicamente paralela a la linea de referencia newtoniana. En las regiones del
flujo en donde la deformacién extensional domina y es relativamente constante, la res-
puestaepdse acerca a la equivalente de un fluido newtoniano. El cociente (casi constan-
te) entre leepdresultante y el valor de referencia newtoniano puede ser relacionada con

el aumento en la viscosidad extensional previo al valor asintotico.

Siguiendo con la comparaciéon entre dos fluidos con severo endurecimiento exten-
sional, seguido de ablandamiento (reduccion /g), EPTT(g..; =0.15x10%) y
SXPRgo, proporcionan un mejor entendimiento de la influencia del retraso en el incre-
mento env}, sobre la tendencia eapd Este retraso del inicio del régimen de endureci-

miento provoca los menores valores de esfuerzo desarrollado pogeeXE&R0 puede

observarse en la Figura 7.25 pafa 0.99, donde el maximo en esfuerzo en la pared
para SXPBy y We=10 es alrededor de cinco veces menor que para

LPTT(&p,, =0.15x10*) 0 Oldroyd-B, ambos &/e=6 o menor. El incremento en es-

193



Caida de Presion en Exceso para Fluidos de Boger

fuerzo de SXPE al incrementar aun mas la elasticidad, indica que el régimen de
ablandamiento extensional esta todavia por alcanzarse. En la Figura 7.25 se puede ob-
servar que el maximo de esfuerzo para=10 es cerca de seis veces mayor que para
We= 3. Este crecimiento puede ser reducido por un efecto adicional, identificado como
el gradual (comparado con PTT y Oldroyd-B) incremento en la viscosidad extensional

que exhibe esta version de los modelos Pom-Pom, $XRPbservando que la curva

epdpara EPTTE,; =0.15x 10") de la Figura 7.24b, solo se nota una ligera separacion
de la respuesta LPTE(,, =0.15x 10%), lineag1] y [4]. Esta diferencia puede estar rela-

cionada con el valor maximo epn, que para el modelo EPTT es ligeramente menor al

del caso LPTT; también puede asociarse con la reduccion en la rapidez de endurecimien-

to que ocurre previo al inicio del régimen de ablandamiento.
7.3.3d Predicciones para muy alto contenido de disolvgi@ 999, Oldroyd-B

Considerando ahora el sistema con la minima separaciéon de la linea de referencia

newtoniana (comparado cgfi=0.9 y £ =0.99), esto debido a la cantidad extrema de

disolvente, correspondiendo a un 99.9% de la viscosidad total. Este caso se define al es-

tablecer el cociente de viscosidades@r 0.999. Aun con esta mindscula concentra-

cion de polimero, ehinimoenepdy el crucede la linea newtoniana pueden ser detec-
tados. La posicién del minimo local no cambia, lo que se modifica es la rapidez de de-
caimiento y crecimiento eaepd Las tendencias mostradas son consistentes con los ar-

gumentos presentados anteriormente.
7.3.3e Locacion del punto de monitoreo de presion y disipacién

Adicionalmente, se presentan en esta seccién, comentarios sobre el impacto de

[p— pNewt] enepdpor la contraccion/expansion 4:1:4 de configuracion cilindrica, al va-

riar el parametrg3 como {1/9, 0.9, 0.99}. Recordando que para el ¢dsdl/9 no ocu-

194



Caida de Presion en Exceso para Fluidos de Boger

rre ningan cruce d{ep— pNewt] conWe en la seccion de entrada a la contraccion, y por
tanto, no se observa mlinimoenepd(se tiene un decaimiento monétono). Para el caso
L =0.9 si se observa ehinimoenepd mientras que sP =0.99, se dan ambos feno-
menos, eiminimoy el cruceenepd como se nota en la Figura 7.26. Al identificar la
presion p resultante del modelo Oldroyd-B conp,,,, se tiene la siguiente expresion,

(Apen)Boger - (Apen) Newt — p _1: AI: pBoger - pNew’Jen

(Apen)Newt (Apen)NeWt

(7.2)

De la Figura 7.26, se puede observar que en las secciones de flujo totalmente de-
sarrollado, denotadas con el subind'd;eA[ Peoger ~ pNewJ 4 =0. Teoricamente, bajo las

mismas condiciones de flujo y viscosidad cortante de ambos modelos, Boger y newto-

niano, esta aproximacion es exacta. De aqui que,

A[ pBoger - pNewJen _ A[ pBoger - pNewt]

= =pP-1. (7.3)
(Apen ) Newt (A pen) Newt

Para queepdcruce la linea de referencia newtoniana, es decir, que se gpdene ex-
ceso, (P —1) debe ser positiva y se sabe que en ger(é‘ﬂrmEL)NeWt >0. Con la calibra-

it exit

cion en el esquema numeérico @&, ., = Pye.= 0, esto implica quéP—l) >0 siy so-

lo si [pBoger— pNeWJupfsp>0. Por esto, se puede definir un punto de observacion de la

presiéncorriente arribaup-sp(upstream sampling-point), ver Figura 7.26a, establecido
antes de la contracciéon a una minima distancia del plano medio, en donde se tenga el

flujo totalmente desarrollado y fuera de la regién de recirculacién (vortice), de tal forma

up-sp

AU ( Paoger ~ Prews) = ( Proger = Prens)
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Contraccion/expansion 4:1:4
a) Representacion esquematica del punto de observaciéon

——| a3 —
— —_—
—/ . N A —/ X,L
— /! T 3/ antes o después de
— 0 @ N % II_’ la contraccién
b P A b+ base de cara frontal
up-sp by X (hottom fromifuce)
b) B=1/9
15 ¢
10 L — — — We=05
' We=15 decaimiento mondtono de epd
= — — — Newtoniano
a5 up-sp b A
0 S S I I S
0o - - - - - - - =
AN
L L ! . !
e 18 -16 -14 -12 -10 -8 -0 ! HE] 0 2
c)£=0.9
15 ¢ -
- acercamiento -
—_— — — We=1 minimo en epd
g 100 | We=2 (upturn epd)
= — We=3 -
&, 5t | — — — Newtoniano - |
' | wp-sp
i e vy AL
5 : : B
- -18 -16 -14 -12 -10 é -8 -6 <4 -2 0 2
d) 8=0.99
minimo y
15 1 - cruzamiento en epd
- acercamiento -
— e We=1 (upturn and
E 100 ) We=2 enhancedd epd)
Z —— We=5 -«
?‘ 5 — — — Newtoniano | p-sp
B0 i | l
5 ‘ : : : L
B -18 -16 -14 -12 -10 &_, -8 -6 i-4 -2 0 2

Figura 7.26. Perfilepfpuend a lo largo de la pared, incrementarle (Oldroyd-B): 4:1:4 axisimétrico;
a) representacion esquematicagly 1/9, ¢)5=0.9, d)F=0.99.
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exit

Especificamente, coap = p"* - p™*,

— - inlet Xit 0
A_ Paoger ~ pNewt_ - (pBoger B pNeWt) - ( J New, (7.4)
(Apen ) Newt (Apen ) Newt |
entonces,
inlet up-sp
( pBoger - pNewt) = p_1= ( pBoger - pNewt) (75)

(Apen)Newt ) ) (Apen)Newt

Con esto se puede establecer la localizacion del punto de observacion de la presion,
gue para {#=0.99, We=5} es satisfecho en el canal de entrada, aun lejos de la con-
traccion, una etapa en donde se detepthen exceso (aunque muy ligeramente). Con

£ =0.9, la misma condicion se satisface a una distancia corta (sobre la linea central o de

simetria) de= 0.5 unidades, entre la cara frontal de la restriccion y el plano medio. Esto
significa que, para este caso, al mover el punto de monitoreo a un punto entre la cara
frontal y el plano medio, se obtendrpad mayor al valor newtoniano; sin embargo, ésta

no es una medicion valida, ya que en la zona de la constriccion, la condicion de flujo

desarrollado no se cumple en todas las variables. Addias]) es mayor de cero so-

lo en una pequenfia area, fuera de la cual, pAra®.99, We=5}, se tiene quespd<1.

En la Figura 7.27 se muestra el comportamient@mte primero con respecto al
numero de Weissenberg para dos fluidos a distintos puntos de monitgréambién
con respecto al punto de monitoreo. Para el comportamiergpdies. We se tiene que
a puntos de monitoreo pequefios, los dos fluidos pueden exhibir caidas de presion clara-

mente superiores a la correspondiente newtoniana al incrementar el nivel de elasticidad
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a) epd vs. We
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Figura 7.27. Caida de presi@p() a diferentes puntos de observacion
y niveles de elasticidagg= 0.9, 4:1:4 axisimétrico.

del sistema. Sin embargo, estos puntos de monitoreo no estan siquiera fuera de la zona

de vdrtices ¢,,,), por lo que no pueden considerarse como puntos de monitoreo validos.

La lectura deepda ¢ = 2 esté cerca del valor real, mientras qué sil4, la lectura esta

lo suficientemente estable para considerarse como una lectura valida.
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Considerando el comportamiento dpd respecto al punto de monitoreo (Figura
7.27b), se observa que en todos los casos mostrados, es posible eapdmntiayor al

valor unitario, aunque sean lecturas no validas, esto a valores pequefios del punto de
monitoreo /. Solo el caso LPTT(0.99,5x 10°), a We=5 cumple conepd>1 en su

valor asintotico.

Combinando la informacién reunida en la Figura 7.27b con la de Figura 7.27a y se-
leccionando/ =1.5 unidades, se ha incluido un trazo de los valores posibles que tomaria

epd(We, £=0.9) en la Figura 7.27a paie>5. Esto ayuda a identificar que a un ni-
vel de elasticidad deNe= O(lO) seria probable conseguir un exceso egu de
O(ZO%).

Siguiendo las observaciones de Szabo et al. [99] y Cartalos y Piau [101], los cuales
encontraron que la rapidez de disipacion es igual al producto caida de presion y flujo,
suponiendo que el esfuerzo presenta la misma distribucion antes y después de la restric-
cion. Esta relacion es valida por tanto para la contraccion/expansion mas no para la

geometria con solo la reduccién en didmetro. En este trabajo se desea una relacion seme-

jante entre la rapidez de disipaciony- p...]- Empezando cof’,

ADQZ D donde Ap = pinlet _ pexit, (76)

y reconociendo queD :jvc:Du dV sobre la entrada y salida de la region estudiada,

dondec es el esfuerzo totaly es el volumen total de fluido, se puede definir

(pQ=2), .. y (BpQ=2) 0 (7.7)

suponiendo un flujo constante e igual para ambos fluidos, se tiene

%38 a ecuacion (7.6) se satisface a cada instante bajo condiciones de flujo reptante.
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D, -2
Al Pooger pNeM]J B"ge“Q } (7.8)

y debido a la calibraciérE, Booger = pNewJexn - 0. entonces,

up-sp — [@Boger - @Newt:l
Q )

[ Pacger = Preur]  =| Pooger = Preus] (7.9)

donde la seccion de entrada a la contraccién puede tomarse como el punto de observa-
cion de la presiororriente arribg siempre y cuando la condicién de flujo totalmente
desarrollado se cumpla (principalmente en esfuerzo). Esto identifica la relacion entre el
diferencial de disipacion por flujo unitario, el diferencial de presién corriente arriba y
epdde la ecuacion (7.5). Debido a que se pueden aplicar los mismos argumentos para

separar secciones 4:1:4 de flujo totalmente desarrollado, caniente arriba como

abajo, en donde la relaciém[pBoger— pNewad =0 se satisface, entonces, puede con-

cluirse que no hay diferencia en la rapidez de disipacion entre estos fluidos, Boger y
newtoniano, a través de estas regiones de flujo totalmente desarrollado. Considerando el
complemento geométrico, esto es, Unicamente la restriccion y las secciones de entrada y
salida cercanas al plano medio, regiones en las que no se presenta el flujo totalmente
desarrollado, puede establecerse la siguiente identidad,

E

constriction
Boger - @ Newt:l

Q

up-sp

= I: pBoger - pNewt:I - (p _1) (Ap er) Newt (710)

Si [ Pooger = Prew] . Tuera positivo, con el fin de obteng? -1> 0, significaria

gue la diferencia de disipacion a través (y Unicamente) de la zona de la restriccion debe
ser positiva. Lo anterior es independiente si la referencia es la linea central o a lo largo

de la pared. Entonces para el flujo por la contraccion/expansion 4:1:4, la longitud del
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canal de entrada y salida es irrelevante para este problema, siempre y cuando se cumpla

la condicion de flujo totalmente desarrollado.

Con el objetivo de corroborar y validar estos comentarios, la Figura 7.28 presenta
los trazos deepd obtenidos a través de diversas predicciones numéricas para el flujo
4:1:4 axisimétrico. Este diagrama incluye los resultados de los estudios de Szabo et al.

[99], Binding et al. [102] y el presente trabajo. En general el nivel de concordancia, para

las dos relaciones de disolven@£1/9 y 0.9), es bueno.

7.4 Conclusiones

En este capitulo se obtuvieron los datos de caida de presion fisicamente representa-
tivos para fluidos con viscosidad cortante constante y altamente elasticos (fluidos de
Boger). En patrticular, el trabajo se concentré6 en modelos con estas caracteristicas y con
niveles de endurecimiento extensional en flujos a través de contraccion y contrac-

cion/expansion. Los principales comentarios de este capitulo pueden resumirse como:

(i) Se han identificado diferencias significativas en los resultadepdigara los
casos de configuraciones planar y axisimétrica, en contraccion/expansion 4:1:4, para
fluidos Oldroyd-B. Solo en esta ultima configuracion, se obtuvo caida de presion mayor
a la calculada para el caso newtoniano (caida de presién en exceso) bajo ciertas circuns-

tancias. El ajuste del cociente de viscosidades (disolvente/iBtajerce una influen-

cia severa en los niveles dpd donde las altas concentraciones de disolvente provocan
gue se presente uninimoen la caida de presion. Esto puede ser visto como un ajuste
similar al del parametr&. del modelo FENE-CR en Szabo et al. [99], con el cual se es-
timula una viscosidad extensional de gran magnitud pero finita. Algunos de los fluidos

Oldroyd-B exhibieron el aumento (deseado) epd Es razonable el argumentar
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+—-0 [1] Szabo et al. 1997, }=1/9
v—-=n [2] Bmding et al. 2006, p=1/9
== [3] Presente estudio, f=1/9

<+ [4] Binding et al. 2006, [i=0.9 |
~e [1] s—a [5] Presente estudio, f=0.9

0.6F B %

We
Figura 7.28. Caida de presi@p() vs.We(Oldroyd-B): 4:1:4
axisimétrico; variando el esquema numérico y modelo.

gue el ajuste e para los fluidos FENE-CR no es necesario en casos en donde la ex-

tension de la cadena polimérica es pequefa (valores bajos g@rametro de extensi-
bilidad finita). Bajo tales circunstancias (con extension limitada) existe una reduccion en
la energia almacenada por el sistema. De esto, el decaimiento inicial en la caida de pre-
sion puede esperarse menor que el exhibido por el modelo Oldroyd-B (con extensibili-
dad de las cadenas sin limite). Ademas, es importante notar que el modelo FENE-CR
presenta una viscosidad cortante constante, mientras que para las simulaciones PTT y
SXPP, fue necesario establecer contribuciones de disolvente muy altas, con el fin de re-
presentar fluidos de Boger. Recordar que los resultados Oldroyd-B para [99,102] y el

presente trabajo muestran diferencias insignificantes, para el fiwé&l9 (ver Figura

7.28).

(ii) Otra caracteristica importante es que el minimepemo se present6 para nin-
guno de los casos con geometria rectangular ni para la contraccion 4:1, rectangular o

cilindrica.

(iii) En la contraccion/expansion 4:1:4 axisimétrica; modelo Oldroyd-B, en los ca-
sos en donde se detectaréghimoenepd éste es acompariado por un vértice de intensi-
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dad y de tamafio relativamente grandes en la seccion de la salida de la restriccion; vorti-

ce de mayor magnitud al que ocurre en la seccion de entrada.

(iv) EI modelo LPTT sigue las tendenciasegd del modelo Oldroyd-B. Al ajustar

el parametros,,, se identifica la influencia que ejerce el endurecimiento extensional
severo, y el impacto del crecimiento limitados/gn Entre mayor sea el nivel de endure-

cimiento, mayor sera el incrementoed una vez que se haya superado el minimo en

la caida de presion. EI modelado Pom-Pom, con un crecimiemtprenderado en flujo

extensional puro, refuerza tal conclusion. Esto también indica que una vez que, en las
condiciones de flujo, se ha obtenido un valor meseta (asintotico) en la viscosidad exten-
sional” , se espera quepdtambién alcance un valor asintético y su comportamiento, a
partir de este punto, sea paralelo al de un fluido newtoniano.

(V) Una caracteristica unica del presente estudio es el identificar influencias desde la

pared de las geometrias, en particular, el esfuerzo neaymélna explicacion de la pre-

sencia deminimoenepdpara el caso axisimétrico 4:1:4 (el fendbmeno de mayor impor-
tancia captado en estas simulaciones), puede encontrarse en la correlacion que se obser-
va entre los cambios de esfuerzo normal, ocurridos en el tercer y cuarto cuadrantes de la
restriccion, y la caida de presion; esto parece estimular cierta difusion hacia la linea de
simetria, principalmente en esfuerzo y rapidez de deformacion. Todo lo anterior ejerce
una influencia en la caida de presion al cruzar la restriccion. Las simulaciones indican
gue esto no sucede en la configuracién rectangular, ni en ninguna de las geometrias con
contraccion 4:1, por lo menos en los niveles de elasticidad obtenidos. Realizando una
comparacion entre la contraccion/expansion y la contraccion, se puede especular que se

requeriria elevar los niveles de rapidez de deformacion y la elasticidad obtevehle (

al menos dos ordenes de magnitud para estimular el aumeapa en la contraccion

"™ Equivalentemente en relacién de Trouton para fluidos con adelgazamiento al corte, ver los resultados
de caida de presion de Aboubacar et al. [1,2] Wapperom y Keunings [102], Alves et al. [8], Szabo et al.
[90].
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4:1. Sin embargo, es necesario el tomar en cuenta que la caida de presion (y también la
disipacion) para el flujo por contraccion es un orden de magnitud mayor que la calculada
en la contraccion/expansion. Esto es, buscando niveles de elasticidad mayores, para in-
ducir crecimiento en los maximos de esfuerzo (que tendrdn una mayor influencia en
epd, se producirian también, presiones de entrada a la contraccion que se alejan mas de
la linea de referencia newtoniana. Estas dos influencias estan en conflicto en la contrac-
cion 4:1, lo que llevo a la especulacion anterior. Desafortunadamente, hasta la fecha, no
ha sido posible el alcanzar tales niveles de elasticidad mediante los procedimientos

numeéricos actuales.

(vi) Mediante el andlisis de los resultados 4:1:4, se ha identificado una relacion entre

[ P— Pvaur): €PdY el diferencial de rapidez de disipacion a través de la zona de la restric-

cion. Esta relacion indica que para obtener aumenépeérse requiere que— Pyl

en la zona de la restriccion sea positiva. Ademas, los resultadqs-dg,,.|”

pue-
den emplearse directamente para estigpdr( 7 ). De esto, y considerando LPTT como

un modelo fisicamente mas representativo para fluidos de Boger con alto endurecimien-

to extensional, se puede apreciar como el aumergpdaxutebiera ser medido.

Estos resultados implican, que si se desea obtener aumento en la caida de presion, es
crucial estimular un severo endurecimiento extensional, con el fin de elevar los niveles
de esfuerzo a través de la restriccion. Con los modelos utilizados en el presente trabajo,
el contenido de disolvente en el sistema es un parametro de cuyo ajuste depende en gran

medida el comportamiento épd
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CAPITULO 8

Modelos Bautista-Manero en Flujos a través de

Configuraciones Rectangulares

En este capitulo se presenta el modelado de flujo a través de geometrias de configu-
racion rectangular, con ecuaciones constitutivas desarrolladas para representar sistemas
tensoactivos de micelas tipo gusano (“worm-like micellar systems”), los cuales son em-
pleados en procedimientos de recuperacion de crudo. Tipicamente, estos sistemas ex-
hiben respuestas ajustables al modelo de Maxwell, para deformacion cortante oscilatoria
de pequefia amplitud. Sin embargo, segun Manero et al. [3], su modelado mediante una
ecuacion reoldgica todavia no se ha realizado de manera satisfactoria. Se requiere de una
buena representacion de las propiedades extensionales de dichos sistemas viscoelasticos,
debido a la importancia de este tipo de deformacion en sistemas de flujo a través de me-
dios porosos. Aqui, el objetivo es predecir la caida de presion de sistemas viscoelasticos

con adelgazamiento al corte en canales planos.
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8.1 Introduccioén

Los sistemas coloidales y poliméricos exhiben una variedad de respuestas reologi-
cas. Algunos de estos sistemas tienen directa aplicacion en las industrias alimenticia,
petrolera, cosmética y de recubrimientos, particularmente, en ciertos procedimientos de
recuperacion de petréleo existe una necesidad de fluidos capaces de transformarse de un
fluido de baja viscosidad (newtoniano) a un sistema altamente viscoelastico, y retornar a
la forma newtoniana de viscosidad reducida. Estos cambios pueden inducirse en diferen-
tes etapas del procedimiento de recuperacion de crudo. Los sistemas tensoactivos visco-
elasticos (Viscoelastic surfactants systems o VES), con formacion de micelas tipo gusa-
no, caen dentro de esta categoria y su uso como fluidos de estimulacién de pozos se ha
incrementado, debido a sus propiedades de asociacién y disociacion.

La estimulacion hidraulica de pozos petroleros es una técnica que incrementa la
productividad del pozo cuando la permeabilidad del medio es baja. Una de estas técnicas
es el fracturamiento mediante geles viscoelasticos. Este consiste en transmitir presion
hidraulica a la roca para provocar fracturas en la formacion. El gel utilizado también
contiene particulas (empaque) de ceramica o arena; asi el sistema global constituye un
paquete de soporte poroso. El objetivo del gel es, ademéas de provocar las fracturas,
transportar el empaque a los sitios de las fracturas y, el del empaque o soporte, de man-
tener abiertos dichos canales una vez que el fluido presurisador es removido, mediante la
degradacion del gel. Los fluidos poliméricos usados como liquidos de fracturacion pre-
sentan el inconveniente de que no pueden ser degradados en su totalidad y su tamafio de
particula es suficiente para tapar los poros de la fractura, limitando la facilidad de fluir
en el sistema. El uso de sistemas tensoactivos viscoelasticos como fluidos de fractura-
cion, agrupandose en micelas tipo gusano, ha sido un procedimiento relativamente nue-
vo. Una vez que el soporte es colocado por estos fluidos, las particulas tensoactivas en-

tran en contacto con el hidrocarburo producido por la fractura, provocando asi que la
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organizacion micelar se transforme de asociaciones tipo gusano (de gran longitud) a pe-
guefas esferas, tal vez, microemulstiones. Como consecuencia, la viscosidad y la elasti-
cidad del fluido residual decaen significativamente, por lo que pueden fluir facilmente

del soporte. El resultado es que el taponamiento de los poros es no significativo, por lo
gue se obtienen eficiencias elevadas en el flujo a través de las fracturas (ver Boek et al.

[5D.

Investigando la respuesta reoldgica de los sistemas con micelas tipo gusano, Manero
et al. [3] propusieron un modelo de estructura similar a la ecuacion constitutiva Oldroyd-
B, para la descripcién de la evolucion del esfuerzo, acoplado con la ecuacién de Fre-
drickson [107]. Este modelo toma en cuenta la construccién y destruccién de las mice-
las en la solucidn, lo que resulta en un sistema constitutivo capaz de reproducir adelga-
zamiento al corte, y endurecimiento/ablandamiento extensional. Se ha encontrado que
este modelo reproduce de forma satisfactoria resultados experimentales oscilatorios de
pequefia amplitud y, en flujo cortante, para un sistema tensoactivo de cloruro de erucyl
bis(hidroxyetil)metilamonio (EHAC). Sin embargo, la viscosidad extensional del mode-
lo presenta una zona de indeterminacién, a valores intermedios de la rapidez de defor-
macion. Debido a que los valores de rapidez de deformacion en flujo a través de medio
poroso pueden caer dentro del intervalo en donde el modelo Baustista-Manero (BM mo-

del) se indetermina, se reportan modificaciones a éste.
Las ecuaciones del modelo original BM son:

Evolucion del esfuerzo extra,

T+Gl%=2/7(d +/1J§j, (8.1)

" Moore [108] y Chung y Evans [109] son algunos ejemplos de ecuaciones similares a la propuesta por
Fredrickson, que toman en cuenta la formacién y destruccion de estructuras.
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ecuacion cinética,

AR (N PO (O N\
i’ ]‘z(r/—o njﬂ{m n]“” ©2)

construccion destruccion

con la notacion,

A;: Tiempo de retardamiento (relacionada con la viscosidad del disolvente),
A, k: Parametros de tiempo de relajacion y rompimiento, respectivamente,
n: Viscosidad,

_ Viscosidad polimérica (variable) y de disolvente (constante), respecti-
o . Hs- vamente,

o, N Viscosidad a tasa de corte cero e infinita, respectivamente,
Go: Moédulo elastico.

8.2 Modelo Bautista-Manero modificado

Con el fin de eliminar los problemas de viscosidad extensional del modelo original
BM, Boek et al. [4], alteraron el modelo, dando lugar a la version Bautista-Manero mo-
dificada (MBM), en la cual, la contribucion del disolvente y del componente viscoelasti-
co estan separadas. En esta nueva formulacion, el coefigjentees tratado como un
solo parametro. La ecuacion constitutiva presenta una viscosidad extensional continua,
lo que hace que el modelo pueda usarse para representar propiedades de endurecimien-
to/ablandamiento extensional a valores fisicamente posibles de rapidez de extension, ver

ecuaciones (8.3)-(8.5). Las ecuaciones de este nuevo modelo son:
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Evolucion del esfuerzo viscoelastico,

M 2 _
+t—1=27d, (8.3)
GO
ecuacion cinética
df1)_1f1_ 1 (L]d ©.4)
dt{n, ) A\n, n,) \n.
contribucién del disolvente,
T, =2ud. (8.5)

Para programar este modelo en el cédigo de elemento/volumen finitos utilizado, es

necesario expresar el sistema de ecuaciones en forma adimensional, con las siguientes

definiciones:
UL _u\uU H, /7
Re=p—, We=-"——, pB==, @="2,
G, L H H 6.6)
t, '
(p:”P( X)' w:/]g, f:[k]ﬂsg
U L 7. L
Con lo anterior, el modelo MBM adimensional queda:
Ecuacion de movimiento,
0 2
R{au+uﬂﬁu}:—mp+mﬁr+ﬂm u, (8.7)

" Nétese que en el modelo Bl es la viscosidad a cero rapidez de corte, mientras que en la version
modificada, solo lo es para la contribucion viscoelastica. Entonces, en la ecuacign¥{8§jpara el
modelo BM y para la modificaciom = 1o + L.
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evolucion del esfuerzo,

O
T+Wegpt =2¢d, (8.8)

ecuacion cinética,

i(&j :_1{_1 _}j . (ijr:d | (8.9)
dt\¢g) wl g @ B
8.3 Resultados

Se han obtenido resultados para el modelo MBM en flujo a través de una contrac-
cion 4:1, de esquina con curvatura, en configuracion rectangular 2D. Las condiciones
son de flujo reptanteRe=0), con una relacion en las viscosidad de disolvente/total de
B =19, y viscosidad a cero rapidez de cortegle=8/9. Se hicieron simulaciones de
dos casos, ajustando valores maximos de la viscosidad extensional del modelo MBM
con los exhibidos por el modelo exponencial de Phan-Thien/Tanner (EPTT) para
Eprr =0.02 (endurecimiento severo) ¥,.,; =0.25 (endurecimiento moderado). Estos
fluidos EPTT han sido comentados en el capitulo 6. En la Figura 8.1 se ilustran las fun-
ciones materialésSe puede observar que ambos modelos presentan la misma respuesta
a valores bajos de rapidez de deformacion. En flujo cortante, el ajuste es muy satisfacto-

rio a cualquier valor de rapidez de corte.

Para los dos juegos de parametros escogidos, se observa reduccion en la intensidad
y en el tamafo de celda, como se muestra en la Figura 8.2. Para el fluido con el menor

endurecimiento, el nivel maximo de elasticidad simuladte( =7) es ligeramente

mayor que cuando se compara para el caso de endurecimiento $¥egre §). Esta

*lLa rapidez de deformacion se hace adimensional medigntgy/G, en el modelo MBM.
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Endurecimiento extensional severo Endurecimiento extensional moderado

w=0.28,{=0.1 w=4.0,=0.1
Viscosidad cortante y extensional
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Figura 8.1. Funciones reométricas para los modelos MBM y EPTT.

reduccion en el nivel critico de elasticidad al incrementar el grado de endurecimiento es
una caracteristica comunmente observada, por ejemplo ver Aboubacar et al. [8]. En con-
diciones semejantes, los correspondientes fluidos EPTT exhiben crecimiento de vértices

al incrementar el nivel de elasticidaw/¢) para el caso con condiciones severas de
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Endurecimiento severo Endurecimiento moderado

w=0.28,§=0.1 w=4.0,§=0.1
a)We=0.1 e)We=0.1
f
[
X=126

&) v, =560

e~

L=081 L=098
X=1067 X=1085
W, =- Lixl0" W,y == 20910

Figura 8.2. Lineas de corriente para el modelo M8Milujo
a través de la contraccion 4:1.
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endurecimiento extensional, mientras que para el caso del fluido con endurecimiento
moderado, sélo se presenta reduccion en el vortice. Esta diferencia en la respuesta puede
ser asociada entonces con el hecho de que el modelo MBM comienza el ablandamiento a
valores de rapidez de deformacién menores que el caso EPTT (ésta también se refleja en
la relacién de Trouton).

8.3.1 Funciones materiales para el modelo MBM

Para establecer la influencia de los diferentes parametros del modelo MBM en flujos

viscomeétricos, se presenta la respuesta de este modelo en funcion de variacignes en

(Figura 8.3),k/n., (Figura 8.4), yA (Figura 8.5).

La viscosidad cortante sufre un desplazamiento desde un nivel casi constante

(1, =0.01), cercana a la respuesta Oldroyd-B, hasta un caso con adelgazamiento cortan-

te extremo, en donde la segunda regidn newtoniana se alcanza a valores de rapidez de

corte muy altos. No se aprecia efecto sdifeal presentar la variable en forma adimen-

sional (Figura 8.3). Los incrementos en la viscosidad a cero rapidez de corte producen
un crecimiento en el grado de endurecimiento extensional y una reduccion hasta el nivel

asintotico de esta viscosidad.

La influencia en la variacion de/r, se muestra en la Figura 8.4. Para la viscosidad

cortante, un incremento en este parametro se refleja en una reduccién en el valor de ra-
pidez de corte en la que comienza el adelgazamiento, y también en el inicio de la segun-

da region newtoniana. Los niveles del valor asintético son independienkgg deDe
k/n., =0.001a 100, el valor limite de la primera diferencia de esfuerzos normales decae
mas de cinco décadadl(/G,=7x10' a 7x107?) y se alcanza a valores de rapidez de

deformaciéon menores. Un incremento similarlgiy, reduce el nivel de crecimiento
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a) Viscosidad cortante b) 12 diferencia de esfuerzos normales

[1-6]
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Figura 8.3. Respuesta MBM cortante y uniaxial, variamgd@, = 1,k/n., = 0.01,1=1/9,A = 0.28.

desde3x10° hasta cero; asi que para el fluido clfy, =100, 77, decae de forma
monotona, presentando ablandamiento aun a valores deily bajos. La Figura 8.5
muestra la respuesta para cambiosierLa respuesta parece emular a la exhibida por
variaciones erk/7,, . Se puede apreciar que la pseudoplasticidad se presenta a valores de
rapidez de corte menores, y gle decae cerca de cuatro décadas logaritmicas al variar

A desde 0.01 hasta 100. Igual que en el caso anterior, el incremeat@reuuce un
considerable aumento en el grado de endurecimiento extensional. Se observa que valores

menores deA generan maximos de mayor nivel en la viscosidad extensional.
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a) Viscosidad cortante
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Figura 8.4. Respuesta MBM cortante y uniaxial, variadgg: Go= 1, 17, = 8/9, 5= 1/9,4=0.28.

Notese que paral 210, no se aprecia endurecimiento alguno, por lo que no existe

maximo alguno em,.

8.3.2 Estimacioén de la caida de presion en canales rectangulares

Se ha generado un esquema de solucion para el problema unidimensional de estado
estacionario, con el fin de estimar la caida de presion para el fluido MBM en un canal
rectangular, sin contraccion ni expansion alguna (flujo Poiseuille rectangular estaciona-
rio). El sistema de ecuaciones se resuelve para la velocidad y la rapidez de corte en la

direccion perpendicular al flujo (dimensiéH ), teniendo la funcién de viscosidad
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a) Viscosidad cortante b) 12 diferencia de esfuerzos normales
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Figura 8.5. Respuesta MBM cortante y uniaxial, variahd®, = 1, 17, = 8/9,k/n., = 0.01, 1= 1/9.

especificada; con esto, se calcula la caida de presion del sistema. La Figura 8.6 ilustra la
division del dominio (direccién perpendicular al flujo) en una serie de segmentos y no-
dos, mostrando que al incrementar el nUumero de segmentos (refinar el mallado), se ob-

tiene una solucion convergente respecto al grado de refinamiento del mallado.

La posicion en la direccion perpendicular al flujo estd dentro del intervalo

-1<y <1, representada adimensionalmente gor y/[$ H] .
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Figura 8.6 Esquema de la divisién del dominio en segmentos
para el problema en un canal rectangular 1D.

La ecuacion demomentumpara el modelo MBM en un canal rectangular

(-1=<y<1) sereduce a:

H A_pr =[n, + ], (8.10)

N

gue en el punto medio del canal satisface la condicion,
y=0 = y=0. (8.11)

La viscosidad cortante del modelo MBM esta dada por:
n =;[—1+1/1+ Ak qozyz} , (8.12)
P ZA koo ,70y2 N

donde, por conveniencia, el parametkdrf, ) se representa conlq .

217



Modelos Bautista-Manero en Fluyjos a través de Configuraciones Rectangulares

La solucion de la ecuacion (8.10), en una serie de valprésosicionesy.), cu-

briendo desde la mitad del canal hasta la frontera sélida, arroja el perfil rapidez de de-
formacion cortante. La integraciéon de este perfil, por medio de la serie de Taylor, resulta

en el perfil de velocidad:
u=u,+Ayy.. (8.13)
En la pared se cumple la condicién de adherencia,
y=+1 = u=0, (8.14)
gue al aplicarla resulta en:
u, =0. (8.15)

La ecuacién (8.15) es el punto de inicio de la integracién numiéaicia delante
especificado en la ecuacién (8.13). El procedimiento se termina a la separaciéon media

del canal. Por definicidbn)ly es la distancia o separacién de dos puntos sucesivos de la

division del dominio, ver Figura 8.6.

Finalmente, es necesario el calcular el flgjaesultante:
1 —_
Q=2W Hjo u(y)dy. (8.16)

Con el fin de verificar que el algoritmo es consistente y que converge en términos
de refinamiento de mallado, en la Figura 8.7 se presenta la solucion usando 11, 101 y
1001 puntos de division. Es evidente que las tres soluciones estan completamente acor-
des entre si.
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SF1 - Variando puntos de integracion
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Figura 8.7. Soluciones a diferentes grados de libertad.

Una vez que la solucién ha sido validada, el siguiente paso es el generar gréaficos de
Q vs. Ap para tres canales de diferente separackdi, con un juego de parametros

predeterminado, dado en la Tabla 8.1 (fluido SF1). En la Figura 8.8 se presenta un grafi-

co de éstos calculos. Estos resultados estan expresados con sus dimensiones.
De la Figura 8.8 se observa un incremento monétono del gasto al aumentar el valor

de la caida de presién. Las curvas pueden ser sobrepuestas casi perfectamente, lo que

indica que siguen la misma tendencia. Sin embargo, es dificil extraer un factor

Tabla 8.1. Parametros del fluido SF1
0.0264

s [Pa s]

o [Pa s] 11

kin. [Pa? s’ 0.33019
Als] 13.6284
Go [Pa] 0.44
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SF1-Variando separacion de placas
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Figura 8.8. Curva® vs 4p para distintos valores de separacidin (

de desplazamiento constante, debido a que la zona en donde el flujo comienza a crecer

mas rapido no se origina en el mismo nivel de caida de presion. EI comporta@iento
vs Ap lineal es para valores bajos de caida de presi®0@ Pa) y se recupera a muy
altos valores ¥10' Pa). Para valores intermedios Mg (500<Ap < 10 Pa), se presen-

ta una respuesta no lineal, en doi@lerece mas rapido quip.

Esta respuesta no lineal puede asociarse a la variacion de la rapidez de corte que su-
fre el fluido con los parametros especificados. La evidencia de esto se presenta en la

Figura 8.9, en donde se muestra la evolucién de la deformacion cortante estacionaria y
los perfiles de velocidad correspondientes. Esto para valores crecienfgs ldeEn

Ap/L =300 Pa/m (punto 1), se tiene un perfil de rapidez de deformacion lineal (distri-
bucién parabdlica de velocidades). Al aumentépdlL =700 Pa/m (punto 2), tanto la

rapidez de corte como el perfil de velocidad se separan del comportamiento newtoniano.
El fluido cerca de la pared esta expuesto a una variacion significativa de rapidez de cor-

te, lo que se opone a la poca variacionpdeerca de la linea de simetria. Es de notar
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Perfil de rapidez de cor
a) 4Ap/L = 300 [Pa/m

Perfil de velocida

y[m

0.030¢ @ 1L.OE-05
0.025F $.0E-06
0.020f
= 7 6.0E-06F
= 0015} E
- = 4.0E-06F
0.010f
0.005F 20E-06
000 L . . 0.0E+00 L . . )
00008 -0.0006 00004 -0.0002  0.0000 00008 -0.0006 -0.0004 -0.0002  0.0000

y[m

b) 4Ap/L = 700 [Pa/m

3ar

@

¥ [1/s]

0.0 ! ;
00008 -0.0006 00004 20,0002 0.0000

y [m]

30E-Od @

2 5B
2 O0E-04F

E 1SE-04f

u [m/s]

LLOE-4

S0E-05F

0.0E+00
=0.0008

00006 -0.0004 -0.0002 0,000
y [m]

c) Ap/L = 2000 [Pa/m

S0r @

40F

i [1/5]

L -

0 L ,
00008 00006 00004 -0.0002 00000
y [m

1L2E-02[ @

1LOE-02F

8.0E-03F

£ 6.0E-03}

u [m/s]

40E-D3F

20EA03

0.0E+00
=0.0008

00006 -0.0004 -0.0002 0,000
y [m]

d) 4p/L = 50000 [Pa/m

1500 R

1000

7 [1/s]

00k

0 . . .
00008 -0.0006 00004 -0.0002  0,0000
y [m]

6.0E-01 @

S.0E-01F

4 0E-01 F

3OE-01F

u [m/s]

20E-01 F

1LOE-01

0.0E+00
=0.0008

00006 00004 -0.0002  0.0000

y[m]

Figura 8.9. Evolucion de los perfiles de rapidez de corte y velocidad al
incrementadp.
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gue el perfil de velocidades es practicamente plano en la region de baja rapidez de corte
(vecindad de la linea de simetria). Es bajo estas condiciones en las que el flujo volumé-
trico sufre un incremento mas rapido que la caida de presion. En el siguiente nivel eva-

luado, Ap/L =2000 Pa/m (punto 3), la curv® vs Ap recupera su relacion lineal, asi

gue el perfil de rapidez de corte y la velocidad, retornan casi a su forma lineal y parabo-
lica, respectivamente. Es sélo cuando se eleva la caida de presién a valores muy altos,

Ap/L=50000 Pa/m (punto 4), que dichas tendencias se recuperan casi en su totalidad.
El cuadrado del coeficiente de Peafs@n, regresion lineal) es una medida de la proxi-
midad de una serie de datos al comportamiento lineal, en este casg pafitoniano,

un valorr de unidad significa una pendiente constante. Para estimar el grado de recupe-
racion del comportamiento newtoniano, se reportan los valores de este coeficiente para
la rapidez de corte en los casos 3 y 4, siendo esto6.97 para el punto 3
(Ap/L =2000 Pa/m), y para el punto 4Ap/ L =50000 Pa/m), el valor cae dentro del
intervalo [0.99,1]. El punto 4 esta claramente mas cerca del comportamiento newtoniano

gue el punto 3.
8.3.3 Una solucién analitica

La solucidon numérica presentada en la seccion anterior fue comparada con los resul-
tados arrojados por un procedimiento de evaluacién directo, esto es, una solucién anali-

tica, que afortunadamente fue posible extraer para este problema.

Para obtener esta solucion analitica, se recurre al analisis realizado para un modelo
Oldroyd de cuatro constantes (con adelgazamiento al corte) en un flujo por tuberias, ana-
lisis realizado por Walters [110]. El procedimiento consiste en un cambio de variable

gue da como resultados la velocidad en funcion de la rapidez de corte exclusivamente.

n(ZXY)-(ZX)(zV) |
\/[nzx2 -(=x) [ Y- (= V]

8 Definicion de coeficiente de Pearson pacdatos K,Y): r =
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De la ecuacion (8.10) — balance de fuerzas, la posigiq@merpendicular al flujo se

expresa en términos de la rapidez de deformacion cortante como:

Ap

y=6(y)=-[n, +us]ﬁy. (8.17)
L

Siguiendo la regla de la cadena de diferenciacion, la furﬁ:(tj’n) satisface:

1_dy_dody ©.18)
y du dydu
Integrando esta relacion, la velocidad es:
u:jyd—é_'dy+ C. (8.19)
dy

Si se conocey, de la ecuacion (8.12), la velocidad, como funcion de la rapidez de

corte, esta determinada de forma analitica por la ecuacion (8.20), derivada de lo anterior:

. o 1 1+1+ 4k nl Ay?
u(y) = Hs [sz —yz] + X Ln[ J I7°2 J/‘Z } , (8.20)
Z(Lj p) 1+\/1+ 4k, n,- Ay

2k, 1, A (L
dondey, es la solucion en la frontera solida$ £1).

Conociendor, , la expansion de la ecuacion (8.17) resulta en un polinomio cubico

paray en funcidon dey, de la forma,

V+ay’+a,y+a,=0. (8.21)
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Los coeficientes estan dados por:

= , 8.22
% Ko, Tolds> A (8.22)
iHY [ap
-_—_2 J |=F
ag koo’?O:uszj[ L }

donde se busca la raiz real a cualquier posicién perpendicular a la direccion del.flujo,

En este caso, la solucion se extrae analiticamente usando el método de Cardano [111]:
. 1
a) Vioot1 = Sc+ TC—:_3 a,
b)  Viooo = —%(SH TQ—% §1+—; V3( se T (8.23)

. 1 1 1.
C)  Vios =_§(SC+ Tc)—§ a5 V3( se Tk

Las cantidades $c,Tc}, necesarias para evaluar este conjunto de soluciones (rai-

ces) estan definidas en términos de otras cantidag@esRc, Dc}:

224



Modelos Bautista-Manero en Fluyjos a través de Configuraciones Rectangulares

— a2 _ _ 3
Qc=% & Re= 938~ 278,- 28’
9 54
Dc=Qc + R@’ Sc=% Rer+/ D, (8.24)

Tc=3Re-+/ Dc

El discriminante,Dc, indica la naturaleza de las soluciones. Para el caso en que

Dc<0, todas las soluciones son reales y las siguientes formulas pueden utilizarse para
simplificar los calculos:

a) yrootl = 2\/ _QC 004% ¢] _% ?'
b) Voots = 24/—QC COSV +32ﬂ} —?1), a,, (8.25)

. 4 1
C) Vioot3 :2V_QC CO{¢+3 ﬂj|_§a1

Donde

¢ = cosll\/%] : (8.26)

Con estas definiciones, la tercera rajz (,), dada por las ecuaciones (8.23)c o

(8.25)c, es la equivalente a la solucion numeérica extraida por el algoritmo 1D de diferen-
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cias finitas. La rapidez de deformacion en la pagedrequerida por la ecuacion (8.20)

es:

a) yx =yroot3 at 7:—1, b) yx :_yroot3 at 7:1 (827)

Para una solucion fisica, que varie suavemente dgsdel hasta la linea de si-
metria (y =0), el valor maximo de rapidez de corte apropiado esta dado por la identidad

(8.27)a.

Se pueden aplicar procedimientos similares a otros modelos de los que se conozca la
funcionalidad polinomial ery de la viscosidad (e.g. PTT y Pom-Pom), y que contem-
plen una contribucion del disolvente, aunque el polinomio debe ser de orden no mayor
gue dos. Esto es valido para ecuaciones de evolucion de esfuerzo tipo Oldroyd (ver
ecuacion (8.3)), donde sdlo aparecen los primeros términds(dg/). No se anticipan
términos de tercer orden en la ecuacion constitutiva debido al teorema de representacion
(ver [19]) de tensores (teorema @ayley-Hamilto, que indica que términos cafi, o
superiores pueden representarse a su vez con términos funaén dley sus invarian-

tes.

8.4 Conclusiones

El modelo Bautista-Manero (BM) es adecuado para representar sistemas con forma-
cion de micelas tipo gusano en ciertas condiciones de flujo. Sin embargo, se encontré
gue este modelo exhibe respuestas sin sentido fisico en flujo extensional. En el presente
estudio, se hicieron simulaciones con la modificacion propuesta por Boek et al. [4], una

version en la cual, la viscosidad extensional varia de forma continua.
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Las funciones materiales de este nuevo modelo, MBM, se ajustaron para reproducir
las exhibidas por el modelo exponencial de Phan-Thien/Tanner. En contraste con la si-
tuacion de los modelos Pom-Pom, ambas viscosidades, cortante y extensional, pueden
ser aproximadas simultdneamente con un solo juego de parametros para cada nivel de

endurecimiento extensional. En flujos reométricos, la variaciék/gn y A producen

una respuesta practicamente idéntica, tanto en viscosidad como en esfuerzo.

Siguiendo el procedimiento propuesto por Walters, se derivd una solucion analitica

{u, vy} y) para el flujo Poiseuille estacionario de un fluidlo MBM en un canal rectan-

gular. Este método consiste en un cambio de variable, dejando la posicion perpendicular

al flujo y como funcion de la rapidez de conte Esto conduce a una integral que al
resolverla, proporciona la velocidaden términos de la rapidez de corte y su valor en la
pared y,. Para obteney,, se debe encontrar la raiz adecuada de una ecuacion polino-

mial cubica. Finalmente, se tiene que esta solucion es acorde a una solucion obtenida

con un procedimiento de diferencias finitas.

Para este tipo de flujo, se encontraron dos regiones en donde la réaegm\p

es lineal. Estas zonas ocurren a valores bajos y muy altos de caida de presion. Entre es-
tas dos, existe una regién en donde el flujo volumétrico se incrementa mas rapido que

Ap. Este incremento subito €p, es el resultado del adelgazamiento del fluido. Debido

a esto, el perfil de rapidez de corte se aleja del comportamiento newtoniano exhibido en

las regiones donde la relacié vs Ap es lineal, regiones en las que el fluido se com-

porta con viscosidad casi constante.
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Conclusiones

En este estudio se presentd la simulacién de flujo a través de contracciones y
contraccion/expansion en configuraciones rectangulares y axisimétricas. Se ha dedicado
especial atencion a relacionar la respuesta del fluido con sus propiedades en flujos
reométricos, tales como viscosidad extensional y cortante. En particular, se ha
encontrado que la intensidad de vortice en flujos por contraccion exhibe una

dependencia con el grado de endurecimiento elongacional (aumemnt9. dbsto es,

para fluidos con reduccién en la viscosidad extensional, bajo las condiciones de flujo
existentes, la intensidad de voértice disminuye en magnitud. El esfuerzo y estiramiento
molecular estan en funcion de las respuestas reométricas del fluido. En ciertos casos, es
posible el discernir el réegimen dominante en una region especifica; por ejemplo, en
flujos por contraccion, se tiene que en la linea central o de simetria, cerca del cambio de
area de flujo, la deformacion es Unicamente extensional, mientras que el fluido en
contacto con las fronteras solidas de la geometria, antes y después de la contraccion, esta
bajo influencia dominante de deformacidon cortante. En la zona donde se encuentra la
restriccion, se esperan efectos extensionales y cortantes importantes, cerca de la pared.
De esto, en zonas en donde la deformacion extensional domina, la viscosidad
extensional es un parametro importante, y en regiones de flujo cortante fuerte, la primera
diferencia de esfuerzos normales y la viscosidad de corte gobiernan la respuesta del
fluido.

El esquema numérico de soluciébn empleado a lo largo de este estudio es el
algoritmo hibrido de elemento finito/volumen finito (fe/fv), desarrollado por el grupo de

reologia computacional dbistitute of Non-Newtonian Fluid Mechanics (INNFM), de la
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University of Wales Svansea. En los capitulos 4 y 5, se validaron las soluciones
obtenidas al compararse con las predicciones de un algoritmo semi-lagrangiano de
volumen finito, implementado por el grupo de dinamica de fluidos INNFM de la

universidad de Cardiff

Inicialmente se considerd el modelo Pom-Pom extendido de una ecuacion (ver
referencia [2]), para simular el flujo a través de un canal rectangular sin cambios de
direccidon en el flujo. Este modelo, que pertenece a una clase relativamente nueva de
ecuaciones constitutivas, se desarrollé principalmente de bases fisicas. Se han propuesto
numerosas modificaciones desde la introduccion de la version original por McLeish y
Larson [1]. En el canal rectangular se estudié la influencia de los parametros
adimensionales, sobre la respuesta en flujo. Estos parametros controlan el grado de
endurecimiento extensional, el comienzo del adelgazamiento al corte y la contribuciéon
viscoelastica por medio de la fraccion de disolvente. El siguiente paso fue el de realizar
las simulaciones para el flujo por una contraccién 4:1 planar, donde se reportaron
variaciones en el voértice, esfuerzo y extension molecular en dos niveles de inercia
(Re=0 y 1). Se implement6 una version alterna del modelo Pom-Pom de una ecuacion,
el aqui denominadd®XPP [36], que arroja resultados practicamente idénticos a aquellos

de la version SXPP.

El modelo SXPP presenta la ventaja de que, bajo ciertas condiciones, se puede
variar la respuesta en flujo elongacional, induciendo cambios mindsculos en la
viscosidad cortante. Con esta caracteristica, se investigo la influencia de la viscosidad
extensional en el flujo a través de una contraccion 4:1, para fluidos con adelgazamiento
al corte. Ademas, se observo la influencia de variar el grado de anisotropia del modelo y
de las dificultades numéricas que introduce el factor que la controla. Se concluyé que la
inestabilidad provocada por el pardmetro de anisotropia ocurre a deformaciones altas, las
cuales no se presentan en los flujos estudiados. Se realiz6 una comparacion entre

respuestas de los modelos SXPP y exponencial de Phan-Thien/Tanner, a dos niveles
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distintos de endurecimiento. Los fluidos con valores de viscosidad extensional
semejantes mostraron tendencias similares, aunque para el caso con endurecimiento
elongacional moderado. Se observé claramente que ajustar la viscosidad extensional

produce una mejor tendencia que ajustar las relaciones de Trouton.

El fendbmeno de caida de presién en exceso, para fluidos de Boger en geometrias
con contraccidn y contraccion/expansion, de configuracidon axisimétrica ha sido
estudiado a detalle. Para este fenomeno, la ecuacion constitutiva utilizada ha sido
principalmente Oldroyd-B, debido a que presenta tanto viscosidad cortante constante,
como propiedades viscoelasticas (fluidos de Boger). Con el fin de aproximar respuesta
tipo Boger con otros modelos reologicos (SXPP y PTT), se ajustd la relacion de
viscosidades disolvente/total de tal forma que el sistema presente una excesiva cantidad
de disolvente (newtoniano) y ademas se estimularon niveles de endurecimiento
extensional de gran magnitud. Los resultados indican que en el caso de la
contraccion/expansion cilindrica, se desarrolla un esfuerzo normal de gran magnitud,
esto en las cercanias de la restriccion y es debido a este esfuerzo que la presion se
incrementa sobre el valor newtoniano correspondiente. Este maximo en presion, bajo
ciertas condiciones, puede ser suficiente para que tenga lugar el fendmeno de caida de
presion en excesed). De manera adicional, al incrementar la presencia de disolvente
en el sistema, el trazo @pd cruza el valor newtoniano de referencia, obteniéndose un
aumento en la caida de presion. El esfuerzo maximo que se presenta en la configuraciéon
rectangular de la contraccion/expansion, es significativamente de menor magnitud y no
se incrementa al aumentar el nivel de elasticidad del sistema. El aumeptohadesido
un fendmeno dificil de reproducir en simulaciones numéricas. Szabo et al. [99] fueron
los primeros en reportapd arriba del valor newtoniano, lo cual también fue reportado
por Binding et al. [102]. Una contribucién original del presente trabajo es el de

monitorear la presion en la pared, no solo en la linea central. Es cerca de la pared donde
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ocurren efectos importantes, los cuales se difunden hacia la linea de simetria, pero con

magnitud considerablemente reducida.

Otra contribucion es el proponer otra calibracion de presifpn; f..]- ESta

variable presenta un comportamiento semejante al exhibido por el esfuerzo normal,
confirmando que la respuesta de ambas variables esta relacionada. También se tiene que
esta nueva variable es Util para identificar las condiciones necesarias para obtener
aumento erepd. Para esto, se compara la diferencia de la rapidez de disipacion (ver
[99,101]) entre fluidos de Boger y newtonianos. Si la rapidez de disipacion en la zona
cercana a la restriccion (no en toda la geometria) es mayor para el fluido de Boger,

entonces se anticipa eadriba del valor newtoniano.

Los modelos Bautista-Manero (BM) han sido introducidos recientemente para
representar el comportamiento reoldgico de sistemas micelares tipo gusano (micelas
gigantes). Estos sistemas pueden mostrar propiedades altamente viscoelasticas, y en
contacto con una fase aceitosa, esta naturaleza viscoelastica se puede eliminar, por lo
gue son de utilidad en técnicas de extraccion de petréleo. Sin embargo, la formulacién
original del modelo BM presenta un intervalo de rapidez de elongacion en donde no se
tiene definida la viscosidad extensional. Esto fue corregido mediante la introduccién del
modelo Bautista-Manero modificado (MBM), propuesto por Boek et al. [4]. Se
presentaron resultados para el modelo MBM en flujos 2D a través de contracciones y
canales rectangulares. Las simulaciones de caida de presion en flujo Poiseuille (1D) han
sido validadas mediante dos métodos: una implementacion de diferencias finitas y la
solucién analitica, arrojando ambos métodos los mismos resultados. La solucién
analitica fue obtenida siguiendo el procedimiento de Walters [110]. La tendencia de los

trazosQ vs. Ap puede explicarse en términos de las diferentes regiones de rapidez de

corte del sistema.
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Se puede considerar la inclusion de la version semilineal del modelo SXPP, con el
fin de realizar mas estudios de la influencia ejercida por la viscosidad extensional. Para
esto, es posible especificar parametros para que los fluidos semilineal SXPP vy lineal
PTT exhiban endurecimiento y ablandamiento extensional débiles, y asi, obtener fluidos
con propiedades viscoelasticas, pero con viscosidad extensional relativamente constante.
Por otro lado, ambos modelos lineales pueden producir valores de viscosidad
elongacional de gran magnitud y no presentar ablandamiento. No se espera que los
fluidos viscoelasticos con ligera variacion en la viscosidad extensional representen
fluidos reales; sin embargo, pueden ser Utiles para establecer con mayor claridad la

influencia de esta viscosidad en simulaciones numeéricas.
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ANEXO |

Modelo SXPP: informacon adicional

Este anexo presenta expresiones para el esfuerzo y variables relacionadas,
relevantes al flujo planar 2D; ecuaciones utiles en el analisis cuando se conoce la rapidez
de corte §7). Como las expresiones para el flujo Couette y Poiseuille son las mismas,
estas funciones pueden usarse en ambos tipos de flujo. La diferencia esta en el perfil de
y (y, por tanto, en las condiciones de frontera). En flujo Couette, el perébk
constante, mientras que para flujo Poiseuille, este perfil adquiere forma lineal (caso
newtontiano) o con cierta curvatura (fluidos con adelgazamiento al corte). En adicion, se
incluyen las ecuaciones completamente desarrolladas para la version extendida Pom-

Pom de una ecuacion, en flujo planar y axisimeétrico.
I.1 Relaciones para flujo planar estacionario a través de un canal

Las siguientes ecuaciones son para el flujo en geometria con configuracion
rectangular, bidimensinal, para un fluido SXPP. Describen el perfil de esfuerzo en flujo

Couette y Poiseuille, dependiendo de la especificacion de la rapidez de corte; las

233



Modelo SXPP: informacion adicional

ecuaciones estan expresadas en forma adimensional. Se asumen como vaélidas las

siguientes suposiciones:

v=u, =0, a=0,
(AL2)
0 _ 0 _
H—O, Ix 0 excepto parg
Con esto, el perfil de esfuerzo y deméas variables estan dados por:
1-p)f (1) -1, el ) 1-8 .
= 2We , = ,
. [Wej T EErTEad
- (Mjf(f)-l _ (gjf(r)—l
v we ) f(x) == (we )~ f(1)
N, =7, -7 —2Weﬂy2 N=r, -7,=0
1 ’ yy zz ’ (A|2)

234



Modelo SXPP: informacion adicional

I.2 Expresiones desarrolladas para el flujo SXP en configuraciones rectangulares

1.- Esfuerzo polimérica,:

W aTxx+W aTxxJ, \,‘?&+ \g& -2 etrxxa—u+rxﬂ+rxzﬂl + awe(Txxz’foz*szz)*
dFT ox | oy | oz ox Yoy *az) (1-p) ' (AL.3)

1-8 ou

f(‘r)TXX+(We)[f(‘r)—l}ZZ(l—ﬂ)a-

2.- Esfuerzo polimerica,:

or or or or
We—xy+W{ — + v—2 + W—XVJ— V\{ar au+r au+r EJ—W{T aV+z- ﬂ+r av

x

ot dx 9y 0z Yax Yoy Yoz “gx Yoy “dz
aWe(T

(1_13) XXTXY+TXYTW+TX[ y)+ f (T)Txy :(1_18)(6_)/4-5( .

3.- Esfuerzo polimerica, :

Wel s 4w uﬂ+ Vai+ \A?i -2 erxﬂ+r ﬂ+rzﬂ/ +
at d X oy 0z Yax Yoy Yoz (AL5)
aWe 1-B8 v .
e en )1 (0, L ()220 9) Y.

4.- Esfuerzo polimérica,,:
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5.- Funcion extra:

or,,, 0r,, 0T, ow ow ow ow ow ow
u TV +t W - S L BV el P -W T 3o Yy Yl |t
9 X oy 0z ox Yoy 0z ax “ay 0z (AL6)
aWe (1-8) _ ow .
(1_ﬂ)(rxzrzx+ryzr zy+r zzz)+ f (T)T22+Te|:f (T)_1:| - 2(1_18)5 '
1 1) vo- 1 1 We¢
:22(1_;}9 (11 +?[1__a(1_ﬁ)2 (r,2+r,247,240r 2420 2o yz)} _ (AL7)
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I.3 Expresiones desarrolladas para el flujo SXP en configuraciones cilindricas

1.- Esfuerzo polimérica,, :

W 0 . or ugarrr+ or, Y, o au,_2r 1du, _u, o au.
ot " T or r 96 Taz ~r " ""ar "lrag ” 9z AL8)
aWe 2 2 2 (1_13) _1] = _ ou, |
(l—ﬁ)[r” +7 2+, ]+f(r)rr,+ We [f(r) 1]—2(1 ﬂ)a
2.- Esfuerzo polimérica,, :
W K +q6r99 &ar%w 6r99+2u9 o 6u9+2r99 16u9+ﬁ aug
at r a6 0z r or rog r (AL9)
awWe [ , . (1 1du, U '
Gl o) S )2t 55+
3.- Esfuerzo polimérica,,:
W irzz+qarzz+&arzz+anZZ_ 2Trz%+22-02 Eauz +2Tzza_uZ +
ot or r 06 0z or r 06 0z
(Al.10)

2 2 2 (1_,3) _ ou,
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Modelo SXPP: informacion adicional

4.- Esfuerzo polimérica,,:

W i%warr“ugarwwzar ug (1, ~1,)- rr% 16u9+ur+6q
ot or r 06 0z r or r66? r or
1du, u, aug aWe
T, —~——-——%|+T +7 T, +7.T,)+ Al.11
99|:r 69 r:| rz Z J rr rH ré* 6o rz zH) ( )
Ju, 10u u
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5.- Esfuerzo polimérica,,:

We irg+u6rez+&6rez+u ar‘92+ﬁr _[ aﬁ+r 16u5+u, . ou, |
at > "ar r a6 a9z r ” “oor rag r “ 0z

adu 10u, d aWe
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Modelo SXPP: informacion adicional

6.- Esfuerzo polimérica,, :

W{a I +qarrz +ﬁarrz+u az-I‘Z _ﬁrgz_[rrzai_'_r a_uz+rez|:la_q_&:|+rrg|:lauz:|+
r

at” Tar r a8 ‘oz ar "9z rag r r oo
(Al.13)
ou oy aWe du, ,du
T Z4rT + T.7,+1,1, +7.7 )+ f r.=(1- —Z 4+,
I ar 7z azji| (1_,8)( mrz rét 6z rz zz) (T) rz ( ﬁ)(ar azj
7.- Funcion extra
_1 _1 v(A-1) 1 _1 we 2 2 2 2 2 2
f(T)-Zg(l ;)e +7(1 ga(l_ﬂ)z[frr Flo tT, 20, 2 2, }] (Al.14)

8.- Extension molecular:
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ANEXO I

Lineas de Corriente

Algunos de los resultados de las simulaciones en flujos a través de contracciones se
han presentado de forma grafica mediante lineas de corriente. Estas lineas coinciden con
la trayectoria trazada por un elemento de fluido en flujo estacionario. Para flujo

incompresible, en coordenadas cartesianas, la ecuacion de continuidad (bidimensional)

es,
u, 9v_g. (AIL.1)
ox 0y
Definiendo lafuncion corriente
u=a—l//, y vz—a—w. (All.2)
y 0 X
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Lineas de Corriente (Streamlines)

Obteniendo el componente distinto a cero del vector vorticidad en flujos 2D [24],

%
AS
R
AS

(All.3)

La solucion de la ecuacion (All.3) proporciona el valor en la posigioy) . Esta

funcion ¢ tiene la propiedad de ser constante a lo largo de una linea de corriente. Puede
calcularse por un procedimiento de elemento finito. Ademas, se tiene que la intensidad
del vortice () es el valor maximo dey observado dentro de la region de

recirculacion, y esta relacionado con la relacion de flujos entre el flujo interior del

vortice y el flujo a través de la contraccion (ver Purnode y Crochet [77]).
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