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Resumen

0s reactores biolégicos son sistemas que utilizan células de cultivo para producir grandes cantidades de
proteinas que se utilizan para generar la vacuna.

Los reactores biol6gicos utilizados en la produccion de vacunas suelen ser de dos tipos: reactores de células
suspendidas y reactores de células adherentes. Los reactores de células suspendidas utilizan células de cultivo en
suspension en un medio liquido y se utilizan principalmente para la produccion de proteinas recombinantes. Por
otro lado, los reactores de células adherentes utilizan células de cultivo que se adhieren a un soporte sélido, y se
utilizan principalmente para producir vacunas de virus inactivos.

Estos sistemas proporcionan las condiciones dptimas para el crecimiento de las células en cultivo. La agitacion es
esencial para asegurar una distribucién uniforme de nutrientes, oxigeno y otros componentes, ademas de ayudar a
la prevencion de formacion de grumos y asegurar la distribucion uniforme de las células en el medio de cultivo.

Asi pues, el objetivo de este trabajo sera utilizar herramientas de simulacion CFD (Computational Fluid Dynamics)
para generar una simulacion base que complementado con recursos computacionales de mayor calibre pueden servir
de comprobacion para estudios ya realizados en este campo.

Se tratara de analizar el caso Ultimo de agitacion, partiendo primeramente de escenarios simplificados, los cuales
permitiran pulir los parametros esenciales de los modelos de simulacion para garantizar la mayor precision posible
en los resultados finales de acuerdo con los recursos disponibles.

La linea de trabajo que se seguira comienza con un primer modelo en el que se simulara una aproximacion al
Problema de Rayleigh, y acaba con un escenario final de simulacion en el que se estudia la distribucion de oxigeno
desde el aire exterior hasta las células situadas al fondo de un recipiente rectangular relleno de liquido, que se
encuentra sometido a un movimiento de agitacion.

En este ultimo escenario se comentaran algunos datos generados de interés, aunque como se menciona, debido a la
limitacion computacional, estos no guardaran una precision excesivamente elevada.






Abstract

vaccines. The biological reactors used in vaccine production are usually of two types: suspended cell

reactors and adherent cell reactors. Suspended cell reactors use cell cultures in suspension in a liquid medium
and are primarily used to produce recombinant proteins. On the other hand, adherent cell reactors use cell cultures
that adhere to a solid support and are mainly used to produce inactivated virus vaccines.

B iological reactors are systems that use cell cultures to produce large quantities of proteins used to generate

These systems provide optimal conditions for cell growth in culture. Agitation is essential to ensure a uniform
distribution of nutrients, oxygen, and other components, as well as to help prevent clumping and ensure the uniform
distribution of cells in the culture medium.

Therefore, the objective of this work will be to use Computational Fluid Dynamics (CFD) simulation tools to
generate a base simulation that, complemented with more powerful computational resources, can serve as
verification for studies already conducted in this field. The analysis will focus on the latest agitation case, starting
with simplified scenarios that will refine the essential parameters of the simulation models to ensure the highest
possible accuracy in the final results according to the available resources.

The working approach begins with an initial model that simulates an approximation to the Rayleigh Problem and
concludes with a final simulation scenario studying the distribution of oxygen from the outside air to the cells located
at the bottom of a rectangular container filled with liquid, subjected to an agitation movement.

In this last scenario, some generated data of interest will be discussed, although, as mentioned, due to computational
limitations, they may not exhibit excessively high precision.
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1 INTRODUCCION

En este apartado se tratard el contexto bajo el que se formara el trabajo, su motivacion, puntos de partida y
alcance, objetivos perseguidos, y la linea de trabajo a seguir.

1.1 Contexto

Los reactores bioldgicos tienen una historia interesante que se remonta a varias décadas atras. El desarrollo y la
evolucion de estos sistemas han sido impulsados por la necesidad de producir grandes cantidades de sustancias
bioldgicas, como proteinas, en un entorno controlado y eficiente.

La idea de utilizar células vivas para producir productos Utiles se remonta a los experimentos pioneros realizados
por Louis Pasteur en el siglo XIX. Sin embargo, los primeros avances significativos en el campo de los reactores
bioldgicos ocurrieron a mediados del siglo XX con el surgimiento de la biotecnologia y la ingenieria genética.

En la década de 1950, se realizaron los primeros intentos de utilizar cultivos celulares para la produccién de
proteinas y enzimas. Estos primeros reactores biol6gicos eran principalmente sistemas de cultivo en frascos o
tanques agitados, donde las células se cultivaban en un medio liquido. Estos sistemas iniciales sentaron las bases
para el desarrollo de técnicas de cultivo celular a gran escala.

Con el avance de la ingenieria genética en las décadas de 1970y 1980, los reactores biol6gicos se convirtieron en
herramientas ain mas poderosas. La posibilidad de modificar genéticamente células y microorganismos abrié
nuevas oportunidades para la produccion de proteinas recombinantes y otros productos biotecnoldgicos.

En la actualidad, los reactores bioldgicos se utilizan ampliamente en diversas aplicaciones, como la produccion de
vacunas, medicamentos, enzimas industriales, biocombustibles y productos quimicos especializados. Han surgido
diferentes tipos de reactores, como los reactores de células suspendidas, los reactores de células adherentes y los
reactores de biorreactores de membrana, cada uno con sus propias ventajas y aplicaciones especificas.

En el caso del COVID-19, los reactores bioldgicos han sido fundamentales en la produccion masiva de las vacunas
que han permitido combatir la propagacion del virus a nivel mundial. Gracias a estos reactores, se han podido
obtener las proteinas virales necesarias para generar las vacunas, como las proteinas Spike que se encuentran en la
superficie del SARS-CoV-2.

El estudio de las condiciones Optimas de agitacion implica investigar pardmetros como la velocidad y el tipo de
agitacion, la geometria del reactor y la concentracion de nutrientes. Estos estudios permiten comprender cémo
afectan estos factores al crecimiento celular, la produccion de proteinas y la eficiencia del proceso de generacion de
vacunas.

La optimizacion de las condiciones de agitacion es esencial para maximizar la produccion de proteinas y obtener
vacunas de alta calidad y rendimiento. La investigacion y el desarrollo en este campo son fundamentales para
mejorar los procesos de produccion de vacunas y acelerar su disponibilidad a gran escala.



2 INTRODUCCION

1.2 Motivacion

Como se mencion6 en el apartado anterior, tras la carrera que desencadend el COVID-19, el aumento de la
tecnologia en el &mbito de la creacion de vacunas ha seguido una tendencia exponencial, incorporando y mejorando
nuevos métodos para ello.

En este contexto, es de vital importancia mencionar la proliferacion de la tecnologia de reactores bioldgicos,
particularmente Utiles en la produccion de vacunas recombinantes, en las que se utiliza un vector viral o una célula
para producir una proteina viral especifica que puede desencadenar una respuesta inmunitaria.

Ademas, estos sistemas permiten la produccion de vacunas contra enfermedades mas complejas, como el cancer.
En este caso las células del cuerpo son modificadas genéticamente para producir una proteina especifica que es
reconocida por el sistema inmunoldgico como un objetivo para ser destruido.

Lo realmente interesante de este trabajo, es el hecho de que se tratara este tema desde un punto de vista de la
mecanica o dindmica de fluidos, no tan solo desde el punto de vista biolGgico, que ya cuenta con numerosos estudios
y avances. Asi pues, no tan solo se llevara a cabo una vision tedrica, sino que se tratara de generar un modelo fiable
para poder contrastar los estudios ya realizados con herramientas de simulacion de fluidos CFD.

Es este nexo entre distintas ramas de la ciencia, a priori sin demasiada relacion, junto con el uso de distintas
herramientas de estudio ligadas al avance tecnolégico lo que me llena de motivacion para llevar a cabo el siguiente
estudio.
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1.3 Punto de partida, alcance y objetivos

Como punto de partida nos encontramos en un escenario en el que los conocimientos sobre ANSY'S del autor son
practicamente nulos, sin embargo, son bastante elevados en CFD y en concreto en el programa STARCCM+
desarrollado por SIEMENS, por lo que no solo residira en este proyecto un objetivo académico o de investigacion,
sino también una evolucion personal, una expansion de conocimientos.

Si hablamos de estudios realizados anteriormente sobre este tema, el Prof. J. Davila Martin ha realizado estudios
anteriores a este documento acerca de este tema, de como puede gestionarse el entorno de un reactor biol6gico para
aumentar la eficiencia en los resultados. En su grupo de investigacion se han llevado a cabo muchas simulaciones
CFD para mejorar la eficiencia de distintos tipos de biorreactores, principalmente del tipo STR, pero también para
células adherentes.

Como ya se ha mencionado, el objetivo principal es desarrollar un modelo base de simulacién CFD en ANSYS
Fluent que permita obtener resultados fiables con recursos computacionales méas potentes, para asi poder contrastar
los estudios tedricos ya realizados.
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1.4 Linea de trabajo

La linea de trabajo seguida tendra un carécter de evolucion lineal, en el que cada peldafio que se avance supondra
una mayor dificultad computacional y un mayor grado de conocimiento en el @mbito de simulaciones CFD. En este
proyecto se usaran recursos complejos como simulaciones bifasicas, mallas dindmicas, user defined scalars,
representacion de datos en funcion del tiempo o recursos variados de postproceso como gréaficos o plots.

Este estudio comenzara con un primer escenario en el que nos aproximaremos al Problema de Rayleigh, sera una
simulacion de caracter estacionario en la que el movimiento del fluido serd provocado por una pared movil, la base
de la geometria.

Acto seguido se analizara el problema de Rayleigh, esta vez de caréacter no estacionario en el que, en un cierto
instante, la base del recipiente adquiere una determinada velocidad, lo que provocara que el fluido trate de
desplazarse a la misma velocidad que esta en las inmediaciones de la pared.

El siguiente caso tratard de simular un movimiento de agitacion usando el mismo recurso que en los escenarios
anteriores, imponer una velocidad de movimiento en la base de la geometria. Para ello se utiliza una funcion senoidal
que variara la velocidad de la pared entre un rango de valores.

Para conseguir un salto de precision, en el proximo escenario se introduce una segunda fase, el aire, ya que hasta
ahora las simulaciones eran de caracter monofasico y Gnicamente se estudiaba el movimiento del liquido.

Este proyecto continla mejorando la forma en la que hasta ahora se simulaba el movimiento de agitacion, es el
momento de incluir una malla dinamica, la cual dotara al recipiente de un movimiento ciclico como sélido rigido.

El estudio de la concentracion de oxigeno en el dominio fluido es el objetivo principal del trabajo, es por ello que
en la siguiente simulacion se afiade la ecuacion extra que rige este comportamiento, y para asegurarnos de que se
implementa de forma correcta, se decide estudiarla en un escenario monofasico, reduciendo la complejidad del
sistema.

Finalmente, y una vez que se comprueba que todo lo anterior proporciona resultados coherentes, se lleva a cabo una
Gltima simulacion, en la que se han ido probando distintas amplitudes de agitacion, y se incorporan todos los
recursos mencionados con anterioridad.

Sobre este Ultimo escenario se tratara de analizar de una forma algo mas profunda los resultados obtenidos, siempre
teniendo en mente la limitacién de recursos computacionales, que afinarian mas los resultados.



2 CONCEPTOS TEORICOS

n este capitulo se estudiara la dinamica del fluido asociado a los reactores biolégicos, contemplando las

condiciones de contorno apropiadas para poder alcanzar una aproximacion bastante cercana al escenario real,

asi como el estudio detenido de los pardmetros principales del modelo CFD usado en configuraciones méas
sencillas, lo que permitira refinarlos a base de prueba y error en un menos intervalo de tiempo y recursos.

Primeramente, se presentaran las ecuaciones fundamentales que gobiernan el comportamiento del fluido a estudiar,
derivadas de los principios de conservacion y tomando las hipétesis propias de este problema.

En segundo lugar, se presentara en concepto de capa limite y las consecuencias o consideraciones asociadas a la
misma. Ligado a la capa limite se analizara el comportamiento turbulento de un fluido.

2.1 Ecuaciones fundamentales

La hipdtesis del medio continuo es una suposicion fundamental en la mecanica de fluidos y en la mecanica de
solidos. Esta hipétesis asume que un cuerpo continuo, como un fluido, esta compuesto por elementos infinitesimales
que estan en contacto continuo entre si.

Segun esta hipdtesis, las propiedades de un medio continuo, como densidad, viscosidad, elasticidad y resistencia,
se consideran como distribuciones continuas en todo el medio, en vez de estar limitadas a puntos discretos.

Esta hipdtesis simplifica notablemente el estudio de los fendmenos fisicos que ocurren en un medio continuo,
permitiendo el uso de herramientas de célculo diferencial e integral, y la teoria de la probabilidad para describir su
comportamiento.

Sin embargo, esta hipdtesis tiene sus limites, llamando d; a las distancias interatomicas y L. a la dimension
1 1
caracteristica del medio fluido, d; << §V3 « L, esta es la llamada hip6tesis de medio continuo, siendo 6V3

las longitudes tipicas.

Si asumimos esta hipotesis, un punto x en el espacio representard una region del volumen 6V donde las magnitudes
fluidas seran funciones continuas y derivables respecto a la posicion y el tiempo.

Los principios de conservacion son expresados a traves de leyes fundamentales. Estos derivan los modelos
matematicos que describen la mecanica de los medios continuos.

Estas leyes de conservacion pueden estudiarse desde dos enfoques distintos, un punto de vista lagrangiano o un
punto de vista euleriano. El primero de ellos, de mayor complejidad matematica, trata de estudiar la evolucion de
las magnitudes asociadas a una particula fluida a lo largo de su movimiento, en la descripcion euleriana, las variables
fluidas quedan definidas en cada instante de tiempo y en cada punto del medio fluido, fijo respecto al sistema de
referencia.
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A continuacion, se presentaran las distintas leyes de conservacién, masa, cantidad de movimiento, momento
cinético y energia:

e Leyde laconservacion de la masa:

dp
E-l—V'(pU):Sm

Esta expresion recoge el balance de masa utilizando la ecuacion de continuidad, donde p y v son la densidad
y la velocidad del medio fluido y S,,, una fuente de gasto masico.

e Leyde laconservacion de la cantidad de movimiento:

d(pv)
dt

+V-(pvxv)=V-0+f,+S

Esta expresion recoge la relacion entre variacion de cantidad de movimiento y la resultante de las fuerzas
que acttan sobre el medio, p y v son la densidad y la velocidad del medio fluido, f;, es la resultante de las
fuerzas de volumen por unidad de volumen, S es una fuente de fuerza por unidad de volumeny o es el

llamado tensor de esfuerzos.

e Leyde la conservacion del momento cinético:

Esta expresion impone que el tensor de esfuerzos o sea simétrico.

e Leyde conservacion de la energia:

d(pE)
dt

+V-(pEv)=V-(c-v)+f,-v—=V-q+Sg

Esta expresion recoge el resultado de aplicar la primera ley de la termodinamica, donde E es la energia total
por unidad de masa, g es el flujo de calor, p y v son la densidad y la velocidad del medio fluido, f}, es la
resultante de las fuerzas de volumen por unidad de volumen, Si es una fuente de generacion interna de
energia por unidad de volumeny ¢ es el llamado tensor de esfuerzos.
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Una vez que ya estan definidas las ecuaciones fundamentales, es necesario incorporar las condiciones iniciales y de
contorno apropiadas, asi como otras ecuaciones adicionales o ecuaciones constitutivas, que guardarén una fuerte
relacion con los modelos usados en las simulaciones CFD.

- Viscous Mode

Model
Inviscid
Laminar
Spalart-Allmaras (1 eqn)
k-epsilon (2 eqn)

®) komega (2 eqn)

Transition k-kl-omega (3 eqn)
Transition SST (4 egn)
Reynolds Stress (5 eqn)
Scale-Adaptive Simulation (SAS)
Detached Eddy Simulation (DES)

k-omega Model
Standard
GEKO
BSL
®) 55T

k-omega Options

Low-Re Corrections

Options
Curvature Correction
Corner Flow Correction
Production Kato-Launder
| Production Limiter

Transition Options

Transition Model| none

-

Model Constants
Alpha®_inf
1
Alpha_inf
0.52
Beta™_inf
0.08
al
0.31
Beta_i (Inner)
0.075
Beta_i (Outer)
0.0828
TKE (Inner) Prandtl #
1.176
TKE (Outer) Prandtl #
1
SDR (Inner) Prandtl #
2
SDR (Outer) Prandtl #
1.168

Production Limiter Clip Factor

User-Defined Functions
Turbulent Viscosity
none

Figura 1 Ejemplo de modelos seleccionados en la simulacion del Problema de Rayleigh 2D.
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2.2 Capa limite

Los fluidos usuales poseen un coeficiente de rugosidad muy pequefio, py.o ~ 1073Kg/ms 0 pgire ~ 107> Kg/ms,
de forma que para velocidades y longitudes caracteristicas el nimero de Reynolds del fluido alrededor del cuerpo
es muy grande.

El nimero de Reynolds es una estimacion del orden de magnitud del cociente entre fuerzas de inercia y las fuerzas
de viscosidad en las ecuaciones de Navier-Stokes, en las cuales si se desprecian totalmente los efectos de viscosidad
se obtienen las ecuaciones de Euler o flujo ideal (1 = 0).

En lo que respecta a las ecuaciones de Stokes mencionadas anteriormente, estas describen el comportamiento de un
fluido viscoso, y se corresponden con las ecuaciones de conservacion de la masa y cantidad de movimiento.

Py o) =0
dt pv) =
d(pv
(;t)+l7-(pv><v)=—l7p+l7(r)+ v

Donde T es el tensor de esfuerzo de viscosidad. Asi, si se supone flujo ideal, se obtienen las siguientes ecuaciones:
V-v=20

pv Vv =—=Vp+ uvv

Y si se impone u = 0, finalmente alcanzamos las ecuaciones de Euler, a las que habra que afiadir las condiciones
de contorno adecuadas.

V-v=20

pv-Vv=-Vp

Este sistema de ecuaciones representa una gran simplificacion con respecto a las ecuaciones de Navier-Stokes, es
por ello por lo que las soluciones asociadas presentan ciertas contradicciones:

e La paradoja de deslizamiento: Un hipotético fluido de viscosidad nula no puede adherirse a la pared, con
esto satisface una de las condiciones de contorno observadas experimentalmente, la velocidad de la pared
es igual a la del fluido en contacto, es decir, la velocidad del fluido debe ser nula en la pared si esta esta en
reposo.
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e La paradoja de D’Alembert: Un objeto localizado en el seno de una corriente de un fluido ideal, que
satisface las ecuaciones de Euler, no experimenta fuerza de resistencia alguna, es decir, dado que la
resistencia tendra una contribucion debida a la distribucion de presiones y una contribucion debida a los
efectos viscosos, D = Dp + Dy. Dado que u = 0, se tendra que Dy tiene un valor nulo, pero la paradoja
consiste en que también lo es Dp.

Con el proposito de dar solucion a las paradojas de deslizamiento y de D’Alembert, Prandtl introdujo el
concepto de capa limite en 1904. Segln esto, siempre existe una region cerca de la pared de un objeto donde
las fuerzas de viscosidad cargan una gran importancia en la ecuacion de cantidad de movimiento, es la llamada
capa limite, y fuera de esta region el fluido puede considerarse ideal.

El espesor de la capa limite (&) se estima como:

o~

>

IR
3
®

Figura 2 Capa limite en placa plana.
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El esfuerzo tangencial del fluido a la pared viene dado por 7, = y%‘ (y = 0), lo que justifica ambas paradojas.

Son estos esfuerzos, los viscosos, el motivo principal de que el fluido se frene cerca de la pared hasta alcanzar
velocidad nula en la misma, y hacen que la velocidad varie gradualmente hasta el valor de la corriente exterior ideal.

En cuanto a los efectos debidos a la distribucion de presiones, las particulas de la capa limite se ven frenadas por un
gradiente desfavorable de presiones, que puede llegar a revertir su movimiento. Este fenébmeno hace que se
desprenda la capa limite y se origine un vortice, dando lugar a una estela turbulenta tras el objeto, rompiendo la
simetria de la distribucion de presiones.

Figura 3 Desprendimiento de la capa limite y observacion de estela.
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Como se ha visto, el comportamiento turbulento de un fluido conlleva una importancia importante, y es por ello
gue su tratamiento en simulaciones CFD puede llevarse a cabo basandose en varios modelos.

- Viscous Mode

Model Model Constants
Inviscid Alpha®_inf -
Laminar 1
Spalart-Allmaras (1 eqn) Alpha_inf
k-epsilon (2 egn) 0.52

@) k-omega (2 eqn) Beta™_inf

Transition k-kl-omega (3 eqn) 0.09
Transition SST (4 egn) a1
Reynolds Stress (5 eqn) 0.31

Scale-Adaptive Simulation (SAS)

) ) Beta_i (Inner)
Detached Eddy Simulation (DES)

0.075
k-omega Model Beta_i (Outer)
Standard 0.0828
GEKO TKE (Inner) Prandtl #
BSL 1.176

®) SST TKE (Outer) Prandtl #

k-omega Options 1

Low-Re Corrections SDR (Inner) Prandtl #
2

Options
P SDR. (Quter) Prandtl #

Curvature Correction 1.168

Corner Flow Correction

Production Limiter Clip Factor
v Production Kato-Launder

10 -
| Production Limiter
Transition Options User-Defined Functions
Transition Model| gamma-transport-eqn ¥ | Turbulent Viscosity
| Include Crossflow Transition none -

B2 (concer ] [1ew |

Figura 4 Configuracion de modelos de simulacion.

Es importante mencionar que el objeto de este trabajo no es adentrarnos en los pilares de los modelos usados, o
explorar en detenimiento las herramientas que ofrece ANSYS. Ademas, como dije en el contexto del proyecto, mi
experiencia con este software es practicamente nula, y todos los conocimientos de los que parto se corresponden al
software STAR-CCM+.

En el escenario de CFD utilizado, se tomara el modelo SST k-omega (2 eqn) 0 SST K — w.

Los tres modelos, Spalart-Allmaras, K — w y K — ¢ pertenecen al grupo de modelo de turbulencia RANS
(Reynolds-Averaged Navier-Stokes equations), donde se modelan todos los torbellinos mediante la descomposicién
en una cantidad promediada y una fluctuante.

La opcién Detached Eddy Simulation (DES) podré ser interesante para los estudios no estacionarios ya que tiene
muy buena capacidad predictiva, este utiliza el enfoque RANS cerca de la superficie. Esta opcion toma las mejores
propiedades de los modelos LES y RANS.

Dentro de los modelos RANS, estos tres enfogques son TEVMs (Turbulent Eddy Viscosity Models), cierres de
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primer orden. Si se quisiera simular un flujo sometido a gran rotacionalidad se deberia usar cierres de un orden
superior.

Finalmente, en lo que se refiere a la opcién para modelar la transicion, se utilizara el modelo y, ya que, aunque es
mas costoso que un modelo de supresion de turbulencias tiene un caracter mucho més predictivo. En este caso, el
modelo de transicién y afiade una ecuacién mas.

Pese a esto y como se mencionarad mas adelante, el problema a estudiar tendré un caracter laminar, por lo que no se
contemplara la simulacién de un flujo turbulento.

RSM + Quad. Press.-Strain SST+QCR

Figura 5 Comparacion entre calidad de resultados de una simulacion con modelo de orden cuadrético y el
enfoque SST (de primer orden)

Como se puede observar, una buena configuracion del enfoque SST K — w proporciona resultados de la misma
calidad que los que generaria un enfoque de orden superior.
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Tras haber explicado los conceptos tedricos que hay detras de los calculos computacionales, de los modelos e
hipétesis que se toman, se procedera a analizar distintos escenarios, escalados segln su complejidad, hasta alcanzar
un modelo que otorgue resultados aceptables seguin nuestro criterio y fiables.

Primeramente, se estudiara el problema de Rayleigh o primer problema de Stokes, y se aprovechara para mencionar,
sin entrar demasiado en materia, algunos aspectos fundamentales del modelo tales como el mallado o el solver
utilizado. También se utilizara esta primera iteracion para fijar unas configuraciones de mallado que en modelos
mas avanzados se seguiran empleando.

Asu vez, este primer problema quedara dividido en dos subtipos, una simulacion en la que una placa plana se mueve
a velocidad constante durante todo el tiempo de simulacion, es decir, una configuracion de caracter estacionaria, y
un segundo caso en el que la placa plana partira de reposo y alcanzara una velocidad constante, es decir, un escenario
de caracter no-estacionario.

3.1 Primera aproximacion de caracter estacionario al problema de Rayleigh 2D

El problema de Rayleigh o primer problema de Stokes se refiere a la determinacion de las soluciones para el flujo
de un fluido viscoso en presencia de una superficie sélida. En particular, este problema se enfoca en la determinacién
del campo de velocidad y presion en un fluido en movimiento debido a la presencia de una placa infinita que se
mueve a velocidad constante. Serd la primera aproximacion al movimiento que sufrira la pared del fondo del reactor
biolégico en el escenario de simulacion final.

3.1.1 Geometria

En primer lugar, se debe elegir la geometria que se utilizara para modelar el flujo de una manera adecuada. Hay que
tener en cuenta y no olvidar el objetivo de la ingenieria, dar soluciones de una forma eficiente, por lo que no siempre
una geometria que trate de reproducir la realidad con una similitud muy elevada sera la éptima.

En este caso, dado que el objetivo es simular una placa plana en movimiento 2D, bastara con generar una forma
rectangular, de base 10 cm (medida aproximada de las bandejas utilizadas en el reactor biol6gico) y con una altura
de 4 cm. Estas dimensiones se consideran suficientes ya que se analizara el comportamiento del fluido en las
inmediaciones de la placa en movimiento, con un caracter local.

La base de este més adelante adoptaré unas condiciones de contorno distinta a los otros 3 lados restantes, es por ello
por lo que seran llamados de forma diferente.

10
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¥

L

Figura 6 Geometria para la aproximacion al problema de Rayleigh 2D.
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3.1.2 Mallado

El mallado en simulaciones CFD es la discretizacion del dominio de simulacién en pequefias celdas que representan
el fluido, es la base de los calculos numéricos que se realizan para resolver las ecuaciones fundamentales.

La calidad de la malla tiene un gran impacto en la precision y eficiencia de la simulacion, una malla bien
estructurada, con celdas de tamafio uniforme y una distribucién adecuada en todo el dominio conducira a resultados
precisos y simulaciones rapidas.

0 0,015 0,03 (m)
I 2200 O aaaaS.

0,0075 0,022

Figura 7 Mallado para para la aproximacion al problema de Rayleigh 2D.

En este caso y dado que la geometria es bastante sencilla, el mallado tiene que ser tan pulido y refinado como en
otros casos de geometria mas compleja. Entre los parametros disponibles, nos centraremos en Element Size,
Transition y Element Order, que tomaran como valores 0.0005 m (0.5 mm), Slow y Linear respectivamente.

e Element Size: Esta herramienta permite imponer el tamafio de los elementos en una determinada region.
El tamafo de los elementos de la malla se define en funcion de la distancia entre los nodos de la misma.

e Transition: Esta herramienta permite suavizar la transicion entre dos areas de malla diferentes, como dos
regiones con diferentes tamarfios o tipos de elementos. Una transicion suave garantiza una mejor calidad de
malla.

e Element Order: Este parametro se refiere a la precision de los elementos finitos utilizados para discretizar
la geometria en el analisis. Especificamente, se refiere al orden polindmico de la funcion de interpolacion
utilizada para aproximar la solucion en cada elemento. Dado que no es una geometria compleja, con un
orden lineal sera suficiente.

En las inmediaciones de la placa plana, es decir, la base del rectangulo, sera necesario refinar la malla. Es en esta
zona donde se situard la capa limite y donde debe de haber la mayor precision posible, errores de calculo en estas
celdas se propagaran a las superiores. Para ello utilizaremos las siguientes herramientas:

e Edge Sizing: Edge Sizing permite imponer un Element Size en alguna arista de la geometria, en este caso

12
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se llevaré a cabo en la arista correspondiente a la placa plana, y se configurard a un valor de 0.1 mm. Se
empleard un comportamiento suave, Soft Behavior, que es muy similar a garantizar una transicion lenta, y
no se aplicara ningdn tipo de Bias, esto seria interesante si se quiere priorizar el refinamiento de elementos
intermedios y no del borde.

o Refinement: Para este mallado se llevardn a cabo 3 refinamientos, el nimero mas elevado gque permite
ANSYS. Es mejor hacer esto sin escatimar en nimero de celdas, si la capa limite queda fuera de esta zona
refinada se perdera bastante informacion critica.

Finalmente, como se puede observar en la siguiente figura, se consigue un mallado con una transicion suave y
bastante refinado en la zona de la capa limite.

0 0,0015 0,003 (m)
L EE—— ESS—

0,00075 0,0023

Figura 8 Mallado zona de la capa limite para la aproximacion al problema de Rayleigh 2D.

Si se toma como longitud y velocidad caracteristicas 10 cm y 1 m/s respectivamente, y como propiedades el fluido
las que se describiran posteriormente, obtenemos Re = 90474 > 1y por lo tanto § = 0.00033m. Si observamos

la imagen, la capa limite estara contenida en el refinamiento, ya que el espesor de este sera aproximadamente 0.5
mm, superior a 0.33 mm de la capa limite.
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3.1.3 Setupy solucién

El siguiente capitulo tratara diferentes opciones que ofrece ANSYS para la configuracién de la simulacién, desde
los modelos de turbulencia o de transicién empleados hasta las condiciones de contorno mas adecuadas.

En primer lugar, ser& necesario imponer la condicion de simulacion estacionaria, con un solver basado en el campo
de presiones, Pressure-Based y sin incorporar la accion de la gravedad.

Mesh
‘ Scale... || Check ”Report Quality
| Display... || Units... I
Solver
Type Velocity Formulation
@) Pressure-Based @) Absolute
Density-Based Relative
Time 2D Space
@) Steady @) Planar
Transient Axisymmetric
Axisymmetric Swirl
Gravity

Figura 9 Configuracion del solver.

Como se menciond anteriormente, al tratarse de una simulacion de caracter estacionario en el que la pared adquiere
una condicion de contorno de movimiento a velocidad constante, el modelo de turbulencia utilizado sera el SST K —
w, con transicién y transport equation.

14
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Viscous - SST k-omega
Radiation - Off

Heat Exchanger - Off

Species - Off

Discrete Phase - Off
Solidification & Melting - Off
Acoustics - Off

Structure - Off
Potential/Electrochemistry - Off

Figura 10 Seleccion de modelos generales.

En este apartado también es necesario configurar el fluido que se quiere estudiar, en este caso estamos hablando del
gue se utiliza en los reactores biolégicos. Este puede variar en composicion y caracteristicas dependiendo del tipo
de reactor utilizado y las condiciones de operacion. En este modelo se tomaran unas propiedades muy parecidas al
agua liquida H, 0 (liq), es decir, una densidad y una viscosidad

En este caso, se ha llevado a cabo una aproximacion del valor de la viscosidad ya que es algo superior a la del agua
liquida, en concreto se ha tomado un 10% mayor.

M Create/Edit Material
Name Material Type Order Materials by
liquidbr fluid Y ® Name

Chemical Formula Fluent Fluid Materials Chemical Formula
liquidbr v ———

{ Fluent Database... ‘

Mixture —_——

> [GRANTA MDS Database.“‘

none

‘ User-Defined Database... ‘

Properties
Density [kg/m?]| constant v | Edit...
998.2
Viscosity [kg/(m s)]' constant ¥ | Edit...

0.0011033

[Changelcreate | [Delete.‘ @ {Hi_lp‘

Figura 11 Propiedades del fluido “liquidbr”.
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El siguiente paso sera establecer las condiciones de contorno del problema, en este caso impondremos dos
condiciones de contorno diferentes:

La base del rectangulo, es decir, la placa plana que estara en movimiento quedara marcada con la condicién
de contorno Wall, que como su propio nombre indica, hace de pared solida la cual el fluido no puede
atravesar. Ademas, se le impondra la condicion de Moving Wall, en direccién x y a una velocidad de 1m/s.

El motivo por el que se ha escogido esa velocidad es la siguiente; los reactores bioldgicos en movimiento
tienen una velocidad de agitacion o de rotacién entre 100 y 1500 revoluciones por minuto. Si suponemos
que el eje de rotacion se encuentra en el plano de simetria de la placa plana (eje de simetria por ser 2D), y
estudiamos la velocidad lineal de la zona media de la misma, llegamos a que esas velocidades de rotacion
a una distancia de 25mm del eje equivalen a las velocidades lineales comprendidas en el intervalo 0.26-3.9
m/s, por lo que se usard 1m/s para estas primeras iteraciones.

No hay que olvidar que esto es una primera iteracion de la que nos interesa obtener resultados cualitativos,
es por ello por lo que se toman aproximaciones con un amplio margen de precision. Por ejemplo, en la
estimacion de la velocidad de movimiento de la pared se supone que el movimiento sera de rotacion con
respecto al eje central del recipiente, sin embargo, el movimiento de agitacion en el caso final sera
unidireccional.

Zone Name
paredmovimiento

Adjacent Cell Zone
liquid.1

Momentum Thermal Radiation Species DPM Multiphase ubs Potential Structure Ablatior

wall Motion Motion

Stationary Wall ®) Relative to Adjacent Cell Zone Speed [m/s]| ; v
©) Moving Wall Absolute 5 A
Direction
©) Translational X1 ¥
Rotational Yo
Components

Shear Condition
@) No Slip

Wall Roughness
Roughness Models Sand-Grain Roughness
®) Standard
High Roughness (Icing)

Roughness Height [m] ¢ v

Roughness Constant g 5 ~

B (cose) (ren)
Figura 12 Wall boundary condition.

Los contornos, es decir, los otros tres lados restantes del rectdngulo tendran asignados una condicion de
contorno de Pressure Outlet, que simula una zona en la que se establece un valor constante de presion en
la salida del dominio de simulacion, Pressure Inlet, que simula una zona en la que se establece un valor
constante de presion en la entrada del dominio de simulacion y Symmetry, la cual reproduce las condiciones
de la geometria a ambos lados de la zona donde se aplica. Estas condiciones se aplicaran en el lado derecho,
izquierdo y superior del rectangulo respectivamente. El valor de la presion establecido en el Pressure Outlet
y Pressure Inlet sera el mismo.

16
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. Pressure Outlet X

ZonefName.
| limitesdominiofluido B

‘ Momentum | Thermal Radiation | Species | DPM l Multiphase Potential Structure l ubs ‘

Backflow Reference Frame  Absolute bl

Gauge Pressure [Pa] g \ v

Pressure Profile Multiplierl 1 i v
Backflow Direction Specification Method| Normal to Boundary |
Backflow Pressure Specification Total Pressure v |

D Prevent Reverse Flow
D Average Pressure Specification
|| Target Mass Flow Rate

Turbulence
Specification Method  Intensity and Viscosity Ratio |
Backflow Turbulent Intensity [%] 5 ‘ -
Backflow Turbulent Viscosity Ratio| 19 | -

Figura 13 Pressure outlet boundary condition.

Figura 14 Boundary conditions.

En lo que respecta a la configuracion de los apartados solution controls y solution methods, se dejaran por defecto,
con un tratamiento acoplado de presion y velocidad.
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3.1.4 Analisis de la solucion

La mejor forma de visualizar si la solucion de la simulacién realizada se corresponde con la teoria 0 casos
experimentales en este caso, sera representando las lineas de corriente, las cuales representardn modulo, direccion
y sentido del flujo, provocado por el movimiento de la placa plana.

Hay que comentar que los comportamientos cerca de los limites del dominio de simulacion, es decir, en las zonas
con condicion de contorno Pressure Outlet o Pressure Inlet no representan con fiabilidad este comportamiento
estudiado, debido a las condiciones impuestas, pero cerca de la placa plana si representa correctamente los
resultados experimentales, como se puede observar en la siguiente imagen.

Ansys
2023 R1|
STUDENT

Figura 15 Lineas de corriente: aproximacion al problema de Rayleigh 2D.

El comportamiento que muestran las lineas de corriente es claro, en zonas alejadas de la pared, el liquido se
encuentra practicamente en reposo, con una velocidad minima de 0.4 mm/s. Sin embargo, en zonas cercanas a la
pared el fluido trata de adquirir la misma velocidad que tiene la pared, para asi conseguir velocidad nula en esta.

A pesar de que en el dominio de simulacion no se aprecia que el fluido alcanza la velocidad de la pared, esto se
debe a que como dije anteriormente, las condiciones de contorno no clarifican la informacion, pero la tendencia del
liquido a alcanzar la velocidad de la pared es evidente.

Para solucionar esto, se estudiara la velocidad horizontal a lo largo de una linea vertical situada en el centro de la
geometria, como se aprecia en la siguiente imagen. Ademas, para obtener unas imagenes que representen de una
manera clara este fenémeno, se reduce el valor de la condicién de contorno Moving Wall a 0.01 m/s.

18
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g

L.

Figura 16 Perfil de velocidad horizontal sobre linea vertical: aproximacion al problema de Rayleigh 2D.

0 0.005 0.01 (m)
[ E— ES—
0.0025 0.0075

Con el objeto de clarificar todavia mas este suceso, se ha realizado un plot en el que se representa el valor de la

velocidad en direccion horizontal *’u”, con respecto el valor de la componente “Y”. Si se observa el resultado, es un
perfil de velocidades bastante similar a los resultados esperados.

Pefil de Velocidades
0,03

0,025

0,02

Eoo15
>
0,01 \
0,005
T T T T T T T T 1
0 0,002 0,004 0,006 0,008 0,01

Velocityu[ ms~-1]

Figura 17 Perfil de velocidad horizontal: aproximacion al problema de Rayleigh 2D.
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Si comparamos los resultados obtenidos con pruebas experimentales, como la representada en la Figura 18, vemos
que hay un parecido bastante razonable. En esta encontramos un perfil en movimiento en el seno de un fluido en
reposo, tal y como se aprecia en los resultados de la simulacion realizada, el fluido tratara de alcanzar una velocidad

relativa nula con respecto al perfil en movimiento debido a la existencia de la capa limite y los efectos de las fuerzas
de viscosidad.

Figura 18 Resultado experimental de campo fluido sometido al movimiento de un perfil.

No debemos olvidar que para valorar la calidad de la solucién de una simulacion una de las opciones es revisar los
residuos acumulados, siendo estos una medida del error de célculo acumulado a lo largo de las celdas.

1e+04+ Ansys
1e+03; 2023R1
STUDENT

1e+021
1e+0H
1e+00{ LN~ -
1e-01 —

ool \\

1e-03 o — ——
1e-04 \
1e-05
1e-06
1e-07

1e-08 T T T v
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
Iterations

continuity x-velocity — y-velocity —k omega intermit

Figura 19 Plot residuos vs iteraciones: aproximacién al problema de Rayleigh 2D.
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Todos los residuos, en la iteracion correspondiente a la Gltima, es decir, cuando esta converge, estan en torno a le-
03, lo que es un valor bastante aceptable de acuerdo con los recursos disponibles.

En este escenario de simulacion, se plantea repetir este problema estudiado, pero con una velocidad de translacién
de la pared mucho menor, pasando de 1m/s a 1 cm/s, debido principalmente a las dimensiones de la geometria y
con el objetivo de clarificar los resultados.

Ansys
2023R1
STUDENT

Figura 20 Lineas de corriente (2): aproximacion al problema de Rayleigh 2D.

Las conclusiones son las mismas que las mencionadas con anterioridad, pero sin embargo se puede ver de una forma
mas clara como el fluido en las inmediaciones de la pared en movimiento alcanza la velocidad de esta (color rojizo),
es decir, 1e-02 m/s.

También, a diferencia de la Figura 15, en la Figura 20 se ha representado la distribucion de velocidades con un
mapa de colores, aplicando una cierta transparencia para no quitar protagonismo a las lineas de corriente.

Los residuos alcanzados en esta Gltima configuracion son del mismo orden que los sefialados en la Figura 19, y por
lo tanto se consideran aceptables.

Tle+04-

2023R1

1e+02 5“; STUDENT
1e+00

1e-02

1e-04 e

1e-06]

1e-08

e 1% 10 20 30 40 50 60 70

Iterations

| — continuity — x-velocity — y-velocity —k — omega — intermit |

Figura 21 Plot residuos vs iteraciones (2): aproximacion al problema de Rayleigh 2D.
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3.2 Problema de Rayleigh 2D

En este nuevo problema, mas préximo al escenario final, se necesitard hacer uso de modelos de simulacién no
estacionarios o transient. Una simulacion transient en ANSY'S Fluent es una simulacién numérica que modela el
comportamiento temporal de un flujo en un sistema fisico. En este tipo de simulacion, las variables del flujo y las
propiedades del fluido se resuelven en funcién del tiempo y se analizan para comprender como cambian en funcién
de este.

En concreto, nuestro problema dinamico comenzara con un fluido en reposo, el cual seré alterado por el movimiento
a velocidad constante de la pared sobre la que reposa, a partir de un instante dado.

3.21 Geometria y mallado

Para este escenario (y los siguientes), se reutilizaran las configuraciones de geometria y mallado del primer
problema con el objetivo de poder analizar resultados que no difieran por utilizar, por ejemplo, distintos pardmetros
de mallado.

22
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3.2.2 Setupy solucién

En lo que respecta a este apartado, las principales diferencias recaeran en la necesidad de utilizar un modelo de
simulacion transitorio, es por ello, como se explico anteriormente, por lo que el modelo SST K — w quedara
sustituido por Detached Eddy Simulation (DES), por su alta capacidad predictiva. Este modelo sera complementado
con un modelo de transicion gamma-transport-egn, con la opcion “include crossflow transtion® activada. Esto se
refiere a la transicion del flujo laminar al turbulento que ocurre cuando un fluido fluye sobre una placa plana.

Model Model Constants
Inviscid Cdes (Inner) -
Laminar 0.78
Spalart-allmaras (1 eqn) Cdes (Outer)
k-epsilon (2 eqgn) 0.61
k-omega (2 eqn) cdi
Transition k-kl-omega (3 eqn) 20
Transition S5T (4 eqn) Alpha®_inf
Reynolds Stress (5 egn) 1
Scale-Adaptive Sllmulat.lun (5AS) Alpha._inf

# Detached Eddy Simulation (DES) =

RANS Model Beta®_inf
Spalart-aAllmaras 0.09
Realizable k-epsilon al

®) S5T k-omega 0.31

k-omega Options Beta_i (Inner)

Low-Re Corrections 0.075
Beta_i (Outer)
DES Options 0.0828

| Delayed DES ————
Options
E User-Defined Functions

Curvature Correction
Turbulent Viscosity

Corner Flow Correction
+'| Production Kato-Launder
| Production Limiter

none hd
Shielding Functions
55T F1 Function

Transition Options SS5T F2 Function
Transition Model gamma-transport-eqn v @ DDES
| Include Crossflow Transition IDDES

Figura 22 Seleccion de modelos: problema de Rayleigh 2D.

En cuanto a la imposicion de las condiciones de contorno en el dominio fluido, se emplearan Moving Wall para la
base del rectangulo, Stationary Wall en ambos lados del rectangulo, y Symmetry en la arista superior de la geometria.

Es interesante detenerse en la condicion de contorno que marcard el movimiento de la pared. El modulo de la
velocidad con la que esta se desplaza serd una expresion condicional dependiente del tiempo de simulacion,
entendido como la sucesion de intervalos de tiempo en la que se dividird nuestro problema dindmico.

En este caso, cuando el tiempo de simulacion alcance la décima de segundo, la pared adquirird de forma repentina
una velocidad de 0.1 m/s, en caso contrario permanecera en reposo (0 m/s). Al igual que en el modelo anterior, se
escoge una velocidad distinta a 1m/s debido a las medidas de la geometria.
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(t==0.1[5],0.1[m 5-11,0[m s~-1]) Functions  «
Variables -

Constants  «

Report Definitions +

Locations -

Current Value: Refresh value ‘d‘

=

Primary Independent Variable
0.08
t[s] d
Count | 100 = 0.0

Min 1]

g
=)
=

Max 1

0.1[5],0.1[m s~ -1],0[m s*...

g
=
[}

IF(L>
=)
=

0.2 0.4 0.6 0.8 1
tls]

Figura 23 Moving wall boundary condition: problema de Rayleigh 2D.

En el editor de funciones de ANSYS, esto se hace de una forma relativamente sencilla, tan solo hay que imponer
una condicional “IF” seguida de tres argumentos con sus respectivas unidades, el primero indica la condicion, el
segundo el valor que toma la expresion si este se cumple, y el tercero el valor que toma la expresion si este no se
cumple.

Si se representa la funcion, se puede apreciar de una forma bastante clara la evolucién que tomara la velocidad de
translacion de la pared a lo largo de la simulacion.

Otra pequefa diferencia con la configuracién que toma un escenario de caracter estacionario es la necesidad de
afiadir informacion al software tales como especificar que se usara un segundo orden de formulacion del transitorio
0 como configurar el autoguardado tras cada time step 0 paso de tiempo, es decir, tras cada particion de tiempo de
simulacion.

En este caso cada paso de tiempo sera de una céntesima de segundo, debido a que el tiempo que tardara el fluido en
adquirir la velocidad de la pared sera minimo, con un tiempo total de simulacion de 1.5 segundos, es decir, 150
pasos de tiempo, y con un nimero maximo de iteraciones por cada paso de tiempo de 2000.

No hay que pasar por alto que muchas de estas configuraciones, como usar un modelo DES o imponer 2000
iteraciones por paso de tiempo son posibles debido a la sencillez del problema, méas adelante y a medida que la
complejidad aumente se adoptaran otras.

Time Advancement

Type Method

Fixed - User-Specified -
Parameters

Number of Time Steps Time Step Size [s]

150 =LY v
Max Iterations/Time Step Reporting Interval

2000 v |1 -

Profile Update Interval

1 =

Figura 24 Time step configuracién: problema de Rayleigh 2D.

24



Reactores biologicos de cultivo adherente: Desarrollo de una simulacion CFD 25

3.2.3 Analisis de la solucion

Este apartado se centrara en el anlisis de los resultados obtenidos, en concreto y dado que es una simulacion de
caracter transitorio, la evolucion de las propiedades del flujo en funcion del tiempo.

Dado que lo 6ptimo seria observar las soluciones en conjunto de frames o videos y esto no es posible en el formato
de texto usado para redactar este trabajo, se hara uso de la herramienta “timestep selector” que ofrece ANSYS.

Rayleigh 2D Mo Estacionario Centesimas

Loaded Timestep: 11

Configuration # Step Solver Step Time[s] Type
Configuration 3 1 1 1 0.01 Full =
Configuration 4 2 2 2 0.02 Full }(
Configuration 5 3 3 3 0.03 Full
Configuration & 4 4 4 0.04 Full |
Configuration 7 5 5 5 0.05 Full
Configuration 8 6 6 6 0.06 Full
Configuration 9 7 7 7 0.07 Full
Configuration 10 8 8 8 0.08 Full
Configuration 11 9 9 9 0.09 Full
Configuration 12 10 10 10 0.1 Full
Configuration 13 11 11 11 0.11 Full
Configuration 14 12 12 12 0.12 Full
Configuration 15 13 13 13 0.13 Full
Configuration 16 14 14 14 0.14 Full
Configuration 17 15 15 15 0.15 Full
Configuration 18 16 16 16 0.16 Full
Configuration 19 17 17 17 0.17 Full
Configuration 20 18 18 18 0.18 Full
Configuration 21 19 19 19 0.19 Full
Configuration 22 20 20 20 0.2 Full
Configuration 23 21 21 21 0.21 Full
Configuration 24 22 22 22 0.22 Full
Configuration 25 23 23 23 0.23 Full
Configuration 26 24 24 24 0.24 Full
Configuration 27 25 25 25 0.25 Full
Configuration 28 26 26 26 0.26 Full
Confiquration 29 27 27 27 0.27 Full

Apply Reset Close

Figura 25 Timestep selector.

Como se indicé en el apartado de setup y solucion, antes de la décima de segundo el fluido se encuentra en reposo
y es a partir de este instante cuando la base del rectangulo adquiere una velocidad constante.

Asi, si seleccionamos por ejemplo el instante correspondiente a 5 centésimas de segundo de simulacion, se observa
como efectivamente la velocidad en todo el campo fluido es nula, ya que no hay nada que lo perturbe.
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1] 0.015 0.03 (m)
1

0.0075 0.0225

Figura 26 Mapa de colores de velocidad (0.05 s): problema de Rayleigh 2D.

Nos interesa analizar y estudiar el instante en el que el movimiento de la pared perturba el flujo en reposo y debido
a los esfuerzos viscosos de la capa limite este trata de alcanzar la misma velocidad que la base, es decir, una
velocidad de 0.1 m/s. Para ello seleccionaremos el time step 10, correspondiente al segundo 0.1 de simulacion,
instante en el que la pared durante una centésima habra perturbado el flujo.

Ansys
2023R1
STUDENT

0 0.015 0.03 (m)
1

0.0075 0.0225

Figura 27 Mapa de colores de velocidad (0.1 s): problema de Rayleigh 2D.
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A simple vista no parece que nada haya sucedido con respecto al instante anterior, pero es en las inmediaciones de
la pared en movimiento, es decir, donde se encuentra la capa limite donde notaremos estas perturbaciones.

..

0 0.0005 0.001 {m)

]
0.00025 0.00075

Figura 28 Mapa de colores de velocidad (0.1 s) (2): problema de Rayleigh 2D.

Como se observa en la Figura 28, si estudiamos el dominio de fluido méas préximo a la pared, este de forma escalada
trata de alcanzar la velocidad de la pared partiendo del reposo.

Si tratamos de representar la imagen anterior por medio de lineas de corriente no obtendremos ninguna informacion,
tan solo se representaran las lineas de corrientes correspondientes a la pared, esto es porque en este instante todavia
el campo de velocidad es minimo.

A continuacion, se muestra una comparacion de distintos instantes de simulacion, en concreto las 4 centésimas
siguientes al momento en el que la pared comienza su translacion y el frame correspondiente al Gltimo instante de
simulacion.
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0 0005 Q001 i
00025 L0007

Timestep 0.1s Time step 0.11 s

] 00005 a0 m)

000025 000075

Time step 0.12 s Time step 0.13 s

[] o005 0091 (m)

Time step 0.14 s Timestep1.5s

Figura 29 Comparacion de mapas de colores de velocidad: problema de
Rayleigh 2D.
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Un detalle interesante es que, a diferencia de la Figura 15, las lineas de corriente en la parte superior de la imagen
no parten de una direccion vertical, esto es debido a que el dominio fluido debido a las condiciones de contorno
asignadas no permite la salida de flujo del dominio, por lo que se generard una recirculacion que provocara una
translacion del fluido situado en la parte superior en sentido contrario al que se desplaza la base del rectangulo.

Figura 30 Comparacion de mapas de colores de velocidad instante 1.5s: problema de Rayleigh 2D.

Del mismo modo que en el escenario anterior y con objeto de interpretar de una forma maés clara los resultados
obtenidos, se muestra una grafica en la que se representa en el eje “X” el valor de la componente horizontal de la
velocidad y en el eje “Y” los componentes del mismo a lo largo de una linea vertical situada en el centro de la
geometria desde el instante de simulacion 0.1 s hasta 0.15s, incluyendo también el instante de reposo 0.05s. Para
ello se ha utilizado el software MATLAB.

0.009 [—

0.008 —

0.007 |~

0.006 [—

Valer de componente vertical (m)
o o
=3 =
® &
T I

0.003 |~

0.002 —

0.001

-1 0 1 2 3 4 .1 6 7 8 9
Velocidad horizontal (m/s) <10

Figura 31 Perfiles de velocidad horizontal: problema de Rayleigh 2D.
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Se han elegido estos instantes ya que son los més relevantes, si se compara el instante 0.15s con el instante 0.6s por
ejemplo, la variacion es minima, es en este intervalo de tiempo donde mejor se aprecia la transicion.

Como se observa, a medida que avanza el tiempo se obtienen mayores valores de velocidad horizontal para un
mismo valor de “Y”. También es interesante apreciar que en los valores mas altos de “Y” recogidos en la grafica,
los valores de la velocidad horizontal son negativos, esto se debe al fendmeno de recirculacion mencionado
anteriormente.

Finalmente, y como medida de la calidad de los resultados, se revisaran los distintos valores de residuos alcanzados
durante la simulacién. En torno a la iteracion 470 se alcanzan picos de residuos cercanos al orden unidad. Los picos

se producen al empezar un nuevo paso de integracién temporal, lo importante son los valores de los residuos al final
de cada paso.

1e+04 A':i!:
1e+02 STUDENT
1e+00
o)) — |
1e-04 G S — ==
1e-06" e —
1e-08
1e-10
1e-12
1e-14
1e-16
1e-18
100 200 300 400 500 600 700

Iterations

continuity — x-velocity — y-velocity — k omega intermit

Figura 32 Plot residuos vs iteraciones: problema de Rayleigh 2D.

30



Reactores bioldgicos de cultivo adherente: Desarrollo de una simulacion CFD 31

3.3 Problema de agitacién con funciéon coseno

Nuevamente, en este capitulo se tratara de estudiar un escenario algo més préximo al problema final. Para ello, no
solo se jugara con el instante en el que la pared adquiere una determinada velocidad, sino que se simulara un
movimiento de agitacién ligado a esta superficie. Esto se desarrollara con mayor detalle en los siguientes apartados.

3.3.1 Geometria y mallado

Para este escenario, al igual que en el problema anterior, se reutilizaran las configuraciones de geometria y mallado
del primer problema con el objetivo de poder analizar resultados que no difieran por utilizar distintas condiciones.



32 ESTUDIO CFD

3.3.2 Setupy solucién

Las diferencias importantes con respecto al modelo anterior recaen en la expresion utilizada para simular la
agitacion de la pared. Para ello, al igual que en el problema de Rayleigh 2D, se empleara una condicional que
iniciara el movimiento a partir del segundo 0.5 de simulacion, es decir, a partir de la 5 décima de segundo. La
funcion coseno esta definida de tal forma que el valor de la velocidad oscile entre 1m/s y -1m/s, esto determinara el
sentido de la velocidad, y cada 6 décimas de segundo aproximadamente se repetira el ciclo.

- Expression Editor
(t==0.5[s], (t/0.1[s]y*1[m s~-1]1,0[m s™-1]) Functions -
Variables -
Constants -
Report Definitions «
Locations -
Current Value: Refresh value =

Primary Independent Variable

=
2 0.5
t [s] - s
1
= -]
Count | 100 - = 0
W
: ]
Min 0 cu' 05
Max 2

IF(L>

u] 0.5 1 1.5 2
t[s]

[Cc—py to Chipboard | [Reset loom:

B o) o)

Figura 33 Moving wall boundary condition: problema de agitacion con funcion coseno.

Es importante asignar las unidades de cada valor impuesto en la expresion, de no ser asi dara problemas y errores.

En cuanto a la configuracion de los pasos de tiempo, no se tomaran intervalos de tiempo tan pequefios como
centésimas de segundo ya que no nos interesa como va adaptandose el flujo a la velocidad de la pared tanto como
que efectos crea en el dominio fluido esta agitacion desde un punto de vista mas general, es por ello por lo que cada
paso de tiempo serd de media décima de segundo y el tiempo total de simulacion sera de 4 segundos.
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Time Advancement

Type Method

Fixed - User-Specified

Parameters

Mumber of Time Steps Time Step Size [s]
80 v 005

Max Iterations/Time Step Reporting Interval
700 - |1

Profile Update Interval
1

L

Options
Extrapolate Variables
Report Simulation Status

1p

Figura 34 Time step configuracion: problema de agitacion con funcion coseno.

Es interesante comentar que el nimero de iteraciones por paso (700) es bastante elevado. Es mas correcto coger un
paso de tiempo mucho menor y un limite de unas 20 iteraciones por paso (salvo quizas en el primer paso por

problemas de convergencia iniciales) para reducir los tiempos de simulacion.



34 ESTUDIO CFD

3.3.3 Analisis de la solucion

A diferencia de problemas anteriores, en este capitulo quedara representado en la mayoria de las ilustraciones el
dominio fluido completo, no solo las cercanias a la pared en movimiento.

También es importante recordar que las condiciones de contorno impuestas simulan un dominio monofésico, en
escenarios futuros se presentan otras configuraciones.

..

Figura 35 Mapa de colores de velocidad (0.05 s): problema de agitacion con funcién coseno.

0 0.015 0.03 (m)
0.0075 0.0225

Inicialmente, como se puede observar en la Figura 35, el fluido esta en reposo y no serd hasta el medio segundo de
simulacion cuando este se vera alterado por el movimiento de agitacion.

Durante los primeros instantes, antes de completar el primer ciclo (esto es que la pared adquiera la misma velocidad
en cuanto a moédulo y sentido), la tendencia del fluido es formar zonas de recirculacion relativamente cercanas al
centro de la geometria, ademas del aumento de la velocidad del flujo en los laterales del rectangulo debido al
impacto contra la pared lateral. Estos fenémenos se pueden apreciar en las siguientes imagenes correspondientes al
transcurso de tiempo desde el segundo 0.5s al 1.1s de simulacién.
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o LLY 003 (m) (] 0015 003 (m)
— — )
00075 00225 00575

0 0015 003 (m)
00075 0025

o 0018 003 (m)
00075, 00225

Figura 36 Secuencia de lineas de corriente (desde instante 0.5 s a 1.1s de simulacién):
problema de agitacién con funcién coseno.

Tras esta etapa comenzard una fase en la que se formaran torbellinos en los laterales de la geometria debido al
movimiento de agitacion. Estos elementos se generaran a una altura media y se desplazaran hacia la parte superior
donde se disiparan.

En la siguiente secuencia de imagenes se representa la formacion y disipacion del torbellino situado a la derecha de
la ilustracion.

] o015 003 (m)

00075 00z
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o 0015 003 (m) [ 001 03 (m)
00078, 00225 00075 00225

I—.o

x

o o015 003 (m) o L 003 (m)
00075, 0025 90075 00225

Figura 37 Secuencia de lineas de corriente (desde instante 1.5 s a 1.8s de simulacion): problema de agitacion con
funcion coseno.

Esta etapa durara desde el instante 1.15s hasta el 2.2s, a partir de entonces comenzara un proceso ciclico en donde
los torbellinos generados se desplazaran desde el extremo hasta el centro de la geometria.

En la siguiente secuencia de imagenes se mostrara el proceso que sufre el torbellino generado en la parte izquierda
de las ilustraciones.

0015 008 m)
Q0075 00225
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003 (m)
00075 00225

Figura 38 Secuencia de lineas de corriente (desde instante 2.2 s a 2.85s de simulacion): problema de agitacion
con funcién coseno.

Es interesante observar como el torbellino que se genera en el lado derecho de la geometria ird repitiendo los estados
por los que pasa el torbellino estudiado, es decir, el de la izquierda, dando lugar, como se menciona con anterioridad,
a un proceso ciclico.

Para evaluar la fiabilidad de los resultados se revisaran los valores alcanzados por los residuos, al igual que se llevd
a cabo en los escenarios anteriores.
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Figura 39 Plot residuos vs iteraciones: problema de agitacién con funcién coseno.

Los valores del residuo “continuity” son los mas elevados.. Los picos apreciables en la imagen son debidos a que
en esos pasos de tiempo no se alcanzo la convergencia deseada antes de llegar al nimero méaximo de iteraciones.

Ansys
2023R1
STUDENT

contour-2

Mass Imbalance
966007
7.76e07
586607
3.96e07
206607
1.57e-08
-1.74e07
3.64e07
-5.54e07
744207

934807
[kg's]

=

Figura 40 Mass imbalance: problema de agitacion con funcién coseno.

Si analizamos donde se encuentran los valores mas altos de “mass imbalance” se puede observar que estos se
localizan en las esquinas inferiores de la geometria, donde impacta el flujo con las paredes.

Este pardmetro, mass imbalance, es una medida de la diferencia entre la tasa de flujo mésico que entra a un dominio
computacional y la tasa de flujo mésico que sale del dominio. Este desequilibrio es una indicacion de errores
numéricos o problemas de modelado, por lo que hay que intentar minimizarlos.

En este caso, el residuo oscila entre valores de orden suficientemente pequefio de acuerdo con los recursos
disponibles.
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3.4 Problema de agitacion bifasico con funciéon coseno

Como se indica en el titulo de este apartado, en este nuevo escenario se seguird la linea de utilizar una funcién
senoidal aplicada a la condicion de contorno de la base de la geometria para simular una agitacion. La principal
diferencia es el salto de complejidad, ya que se incorpora una nueva fase (aire) en la simulacion, lo que conllevara
ajustar mas pardmetros y un mayor coste computacional.

3.41 Geometriay mallado

A diferencia de los capitulos anteriores, el mallado de la geometria se hara de una forma mas simple, sin realizar
refinamiento en la base ni en la parte superior del rectangulo. Esto se debe a que, a pesar de que es conveniente
tener mayor precision en las zonas de la capa limite y de interaccion de 2 fluidos distintos, al emplear una
configuracion de simulacion bifasica el software necesitara una mayor potencia computacional de la que se dispone,
y como este escenario es una simple aproximacion al caso final, se consideran suficientes las condiciones de mallado
empleadas.

0,020 0,040(m)
0,010 0,030

Figura 41 Mallado para el problema de agitacion bifésico con funcion coseno.

Entre los parametros utilizados para configurar este mallado tan simple se puede mencionar el Element Size, cuyo
valor es de 0.4 mm, lo que proporciona un nimero total de 18750 elementos.
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3.4.2 Setupy solucién

Este apartado seguird la estructura seguida en los anteriores, se ira mencionando los modelos utilizados
justificandolos en la medida de lo posible.

Asi pues, la primera diferencia con respecto a las simulaciones anteriores es la presencia de gravedad en el problema,
definida con un valor de 9.81 m/s? en direccion Y negativa.

Gravitational Acceleration

X [mfs®] g v
Y [m/s] -g.81 v
Z [mfs*]| g

Figura 42 Definicion de la gravedad: problema de agitacién biféasico con funcion coseno.

En esta ocasion se empleara el modelo SST K — w, con los complementos recomendados por el propio programa.
Se decide utilizar en vez de, como se emple6 en el escenario anterior, el modelo DES, con una mayor capacidad
predictiva, el modelo K — w porgque no se conseguia una convergencia en los resultados al estar tratando una
simulacion de caracter bifasica.

Model Model Constants
Inviscid Alpha®_inf
Laminar 1
Spalart-Allmaras (1 eqn) Alpha_inf
k-epsilon (2 eqn) 0.52

® komega (2 eqn) Beta®_inf
Transition k-kl-omega (3 eqn) 0.09
Transition SST (4 eqn) al
Reynolds Stress (5 egn) 0.31

Scale-Adaptive Simulation (SAS)

) ) Beta_i (Inner)
Detached Eddy Simulation (DES)

0.075
k-omega Model Beta_i (Outer)
Standard 0.0828
GEKO TKE (Inner) Prandtl #
B5L 1.176
&) 55T TKE (Outer) Prandtl #

k-omega Options i

Low-Re Corrections
User-Defined Functions
Turbulent Viscosity
none

Options
Curvature Correction
Corner Flow Correction

+| Production Kato-Launder Scale-Resolving Simulation Options
| Production Limiter Stress Blending (SBES) / Shielded D

Transition Options Turbulence Damping Options
Transition Model none v Turbulence Damping

Figura 43 Seleccion de modelos: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.
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Para simular el caracter biféasico en la simulacion, que tantos desafios en cuanto a coste computacional supone,
tendremos que emplear modelos multifase. En este escenario lo méas conveniente es un modelo homogéneo llamado
Volume of Fluid, con 2 fases que més tarde quedaran perfectamente definidas. También por conveniencia se marcara
un submodelo llamado Open Channel Flow, que permitira marcar la altura a la que se encontrara la interfase aire-
liquido. Todo esto queda recogido en la siguiente Figura 44.

Models Phases Phase Interaction Population Balance Model
Model Number of Eulerian Phases
off 2 =

Homogeneous Models:

@) Volume of Fluid
Mixture
Wet Steam

Inhomogeneous Models:
Eulerian

Coupled Level Set + VOF VOF Sub-Models
Level Set | Open Channel Flow
Open Channel Wave BC

Volume Fraction Parameters Options
Formulation Interface Modeling
Explicit Type
®) Implicit ®) Sharp

Sharp/Dispersed
Volume Fraction Cutoff

le-06

1 Interfacial Anti-Diffusion
Default |

Dispersed

Body Force Formulation
+ | Implicit Body Force

Figura 44 Seleccion de modelos multifase: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.

Para definir cada fase es necesario tener previamente registrados los dos fluidos empleados, es decir, aire y liquido
del reactor bioldgico, una vez hecho esto se le asocia a cada fase uno de estos dos componentes. Debido a
determinadas condiciones de contorno usadas mas tarde, el aire sera la fase principal y el liquido la secundaria.
También se marcar el valor del coeficiente de tension superficial, 0.072 N/m.

Phases Phase Setup
MName D
air - Primary Phase ar 2
liquid - Secondary Phase Phase Material

— + | [Edit...|

Figura 45 Asignacion de fases: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.
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Phase Pairs

Force Setup
Surface Tension Coefficient
air : liguid Surface Tension Coefficient [N/m]
constant ¥ 0072
Global Options

+ Surface Tension Force Modeling

Model Adhesion Options
® Continuum Surface Force Wall Adhesion

Continuum Surface Stress Jump Adhesion

Figura 46 Parametros de la interfase: problema de agitacion bifasico con funcién coseno.

El siguiente paso serd modificar un médulo que hasta ahora tampoco se habia tratado, Cell Zone Conditions, en
donde se ajustaran algunos parametros de la interfase de gran importancia.

Entre los parametros mostrados en la Figura 47, los mas criticos son Free Surface Level, correspondiente a la altura
desde la base a la que se encontrard la interfase aire-liquido, Bottom Level, Valor que marca la posicion de la base,
y finalmente Compute From Inlet Boundary, donde se seleccionara la condicién de contorno asignada a la parte

superior de la geometria y que proporcionara los valores de End Point y Start Point junto con X-Direction e Y-
Direction.

Reference Frame Mesh Motion Porous Zone 3D Fan Zone Embedded LES Reaction Source Terms Fixed Values Multiphase
Numerical Beach Treatment
V| Numerical Beach -

Beach Group ID 1

Damping Type Two Dimensional M

Compute From Inlet Boundary none
Level Inputs

Free Surface Level [m] g g2 « Bottom Level [m] g

Uni-Directional Beach Inputs

X-Direction g «  Y-Direction| 1
End Point [m] 3 gg1668171172e-17 |~ StartPoint[m] g go3

Resistance Inputs
+| Relative Velocity Resistance Formulation

Linear Damping Resistance [s7'] 1p

Quadratic Damping Resistance [m™] 10

Figura 47 Parametros de la interfase 2: problema de agitacion bifasico con funcién coseno.

Las condiciones de contorno seran parecidas a las usadas en escenarios anteriores, pero con algunas diferencias. Se
empleara la misma condicion de Moving Wall para la base del rectangulo y Stationary Wall para ambos laterales de
la geometria, pero en la parte superior se asignard una condicion de Pressure Inlet.
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Figura 48 Condiciones de contorno: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.

La condicion de Pressure Inlet también llevara asociada el submodelo Open Channel empleado para definir el
modelo multifase Volume of Fluid (VOF). Esta condicion implica la entrada de aire por la parte superior del dominio
fluido a una velocidad insignificante como puede ser 1e-5 m/s, sera una configuracion que representara aire en
reposo. El hecho de haber marcado el aire como fase principal define esta condicién de contorno tal y como se

desea.

. Pressure Inlet

Zone Name FPhase
abierto mixture *

Momentum Thermal Radiation Species DFM Multiphase Potential Structure

+| Open Channel Inlet Group ID 1
-

Secondary Phase for Inlet| liquid

Flow Specification Method  Free Surface Level and Velocity

Free Surface Level [m] g g2 -
Velocity Magnitude [m/s] 1a-5 -
Bottom Level [m] g -

Density Interpolation Method | From Neighboring Cell

Figura 49 Pressure inlet: problema de agitacion bifasico con funcién coseno.

Por Gltimo, se deben seleccionar unos valores apropiados para la inicializacion de la simulacion, de no ser asi la
simulacidn tendra graves problemas a la hora de converger en las primeras iteraciones. Se decide utilizar 100 time
steps con 0.05 s cada uno, es decir, sera una simulacion de 5s.
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Solution Initialization |®
Initialization Methods
) Hybrid Tnitialization
(@) Standard Initialization

Compute from

-

Reference Frame
1 Relative to Cell Zone
'®) Absolute

Open channel Initialization Method
Flat e

' Localized Turbulence Initialization

Initial Values
Gauge Pressure [Pa]
i

¥ Velocity [m/s]
1.38777%e-21

¥ Velocity [m/s]
-1le-02

Turbulent Kinetic Energy [m?/s?]
3.75e-07

Specific Dissipation Rate [s7]
0.002567201

liquid Volume Fraction
0.5

Reset DPM Sources Reset LWF | Reset Statistics

VOF Check

Figura 50 Valores de inicializacion: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.
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3.4.3 Analisis de la solucion

En este apartado se analizara la informacién generada por la simulacion cuyos parametros empleados se han
explicado en los puntos anteriores. A diferencia de otros escenarios en los que se analizaban estos resultados de una
forma mas detenida, en este caso tan solo comprobaremos que el caracter bifasico incorporado como novedad en
este escenario representa una situacion real con un buen grado de aproximacion.

En los primeros instantes de la simulacion, cuando aun el movimiento de la pared no ha alterado el liquido, se puede
apreciar la interfase aire-liquido de una manera bastante limpia y ordenada. Esto queda representado en la Figura
51, donde se evalua la fraccién de liquido en todo el volumen fluido.

Figura 51 Fraccion de volumen liquido instante 0.05s: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.

La zona con colores verdosos y amarillentos representa con fiabilidad esta interfase en los primeros instantes de
simulacion.

A continuacion, se mostraran sucesiones de frames separados por 2 décimas de segundo para que el lector se pueda
hacer una idea del movimiento que describen los fluidos a lo largo del tiempo.

[] oo 03 (m) 0 ouis
20075 00225

003 (my
a7 =
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[ o015 e m [ o
— —

anors waz =0 02z

o nons 03 m [l oo Q03w
— m— 00075 o

.. L.

] ams 0 im) 0 s 08 m

00075 == B007S 0022

Figura 52 Fraccion de volumen liquido instante 2-3.4s: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.

Esto llevard a un movimiento del fluido cada vez méas caético a medida que va trascurriendo el tiempo de
simulacidn. A continuacion, se muestran un ejemplo de instante en el que se aprecia este comportamiento.

Como conclusion, este comportamiento generado por el software se asemeja bastante al que tendria el escenario en
la realidad: un movimiento cada vez mas cadtico del liquido debido al movimiento ciclico de la base.
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0 0.015 0.03 (m)
1

I—‘P
X
0.0075 0.0225

Figura 53 Fraccion de volumen liquido instante 4.35s: problema de agitacion bifasico con funcion coseno.

En cuanto a los residuos obtenidos a lo largo de la simulacién, como se observa a continuacién, pueden no ser los
valores deseados a simple vista, pero teniendo en cuanta la limitacion en cuanto a recursos disponibles y el objetivo
de este escenario (que no implican obtener datos sino comprobar que la informacién se asemeja a la realidad), se

consideran aceptables.
1e-01;
1e-024

1e-03

1e-04 v T T y T v T T T )
5000 5500 6000 6500 7000 7500 8000 8500 9000 9500 10000

Iterations

~ continuity - x-velocity — y-velocity — k — omega - vf-liquid

Figura 54 Plot residuos vs iteraciones: problema de agitacion bifasico con funcién coseno.
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3.5 Problema de agitacion bifasico con malla dinamica

Hasta ahora se ha empleado numerosas simplificaciones para simular la agitacion del fluido, es por ello que el
siguiente paso en el camino hacia el escenario més realista posible se centrar en hacer uso de un mallado dindmico
o “Dynamic Mesh”, 1o que provocara una alteracion del fluido debido a la agitacion de la geometria.

3.5.1 Geometriay mallado

Las nuevas configuraciones de geometria y mallado empleadas en este escenario tratardn de ahorrar recursos
computacionales, es decir, nimero de elementos en la malla, por ejemplo, debido al aumento de complejidad que
supone incorporar una malla dindmica.

Asi pues, la geometria conservara la base de 10 cm, pero la altura del recipiente pasara de tener 4cm a 1.5cm, lo
gue supondra una reducciéon notable de celdas, o lo que es lo mismo, permitird hacer un mallado mas fino
consumiendo los mismos recursos que en escenarios anteriores.

0 0,015 0,03 (m)
0,0075 0,022

Figura 55 Mallado para el problema de agitacion bifasico con malla dinamica.

Como se menciona, este margen de recursos que se consigue de reducir la altura de la geometria se empleara para
conseguir un mallado mas fino en determinadas zonas criticas como lo son las paredes, la zona de entrada del aire
0 la interfase liquido-aire. Esto se hara por medio de las operaciones “Body Sizing” y “Edge Sizing”. La primera
de ellas permite ajustar los parametros de mallado para una zona especifica, esta zona se determina por proximidad
aotro solido, en otras palabras, si se crea un solido con forma de rectdngulo que se localice en la zona de la interfase
(entre 75y 125 mm de la base del rectangulo) y se impone un tamafio de elemento menor al configurado para el
resto de la malla, se generara ese refinamiento en el centro de la geometria como se observa en la imagen. La
segunda operacion, “Edge Sizing”, también impone unas caracteristicas determinadas a los elementos mas cercanos
a una arista seleccionada, en este caso se refinaran todas las paredes del recipiente y la zona abierta.

En principio este nuevo mallado otorgara una calidad mayor a los resultados obtenidos.
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3.5.2 Setupy solucion

En este punto se comentaran los modelos, configuraciones y demas ajustes empleados para este escenario.

Al igual que en la anterior y comdn a las proximas simulaciones, se considerar la influencia de la gravedad y se
definira con un valor de 9.81 m/s2.

En cuanto a los modelos utilizados, se llevara a cabo otra simplificacion importante. Debido a los bajos valores de
velocidad utilizados en este problema, el fluido no sufrira un estado turbulento, por lo que emplear un modelo
laminar es apropiado y proporcionara una mayor sencillez de cara a los calculos.

Figura 56 Comparacion de modelos: problema de agitacion bifasico con malla dindmica.

En la Figura 56 se muestra una comparacion del instante 1s de simulacion, la de la izquierda correspondiente a una
geometria, mallado y modelos iguales a la de los escenarios anteriores, y la de la derecha correspondiente a la
configuracion mencionada, con refinamientos y un modelo laminar. Como se aprecia, la figura de la izquierda
carece de sentido ya que apenas hay color rojizo (liquido), y la gran mayoria del dominio fluido esta cubierto por
un color amarillo, sin embargo, la imagen de la derecha si representa una situacion real, en la que en la parte inferior
del recipiente hay liquido sin presencia de aire y a medida que nos aproximamos a la interfase la concentracion de
aire en el liquido va aumentando.

En lo que respecta al modelo multifase, este quedara definido de la misma forma que en el punto anterior, con la
diferencia que en las condiciones de contorno habra que especificar la nueva localizacion de la interfase. Esto se
impondré en el apartado “Cell Zone Conditions” y en la condicion de contorno “Pressure Inlet”.

La principal diferencia con respecto otros set-ups es la incorporacion de una malla dinamica, esta tarea sera algo
laboriosa.
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Dynamic Mesh @]
| Dynamic Mesh
Mesh Methods  Options
/| smoothing In-Cylinder
Layering Six DOF
Remeshing periodic Displacement
M‘ Implicit Update
Contact Detection

Settings...

Events...

Dynamic Mesh Zones

fff-7_surface - Rigid Body
interior-fff-7_surface - Rigid Bodly
pressureinlet - Rigid Body

wall - Rigid Body

create/edt..| | Delete | [ pelete Al |

Display Zone Motion... |
Preview Mesh Motion...|

Figura 57 Dynamic mesh: problema de agitacion bifasico con malla dindmica.

Como se puede observar, esta herramienta permite activar 3 opciones, “Smoothing”, “Layering”y “Remeshing”,
de las cuales solo se activara la primera debido al caracter de movimiento como sélido rigido de la geometria. Si
esto no fuera asi y, por ejemplo, se necesitase llevar a cabo un remallado cada vez que la malla fuera modificada,
seria necesario activar dicha opcion. Dentro de cada una de estas selecciones, hay multitud de opciones avanzadas

para adecuar de la mejor forma posible la malla dindmica al escenario.

El siguiente paso es imponer el movimiento de la malla, esto debe hacerse en un lenguaje de programacion .c que
mas tarde serd leido por ANSYS. En este caso, el movimiento de la malla dindmica queda definido por:

#include "udf.h"

DEFINE CG_MOTION(body,dt,vel,omega,time,dtime)
{

NV _S(vel, =, 0.0);

NV_S({omega, =, 0.0);
vel[0] = 0.01*cos(time/0.01);

}

Una vez que el codigo de C esta comprobado y funciona correctamente, necesitamos compilarlo desde ANSYS,
para ello accederemos a la opcion “Compiled UDFs”, situada en “User Defined Functions”. Desde aqui deberemos
abrir el archivo .c, crear una libreria y cargarla.
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- Compiled UDFs
Source Files E| El Header Files .i,| '=_><|

[ Add... || Delete | [ Add... || Delete |

Library Name | libudf Build Use Built-In Compiler

B o) o)

Figura 58 UDFs: problema de agitacion bifasico con malla dinamica.

Si se realiza todo de forma correcta, podremos proceder con la configuracion de la malla dindmica. Para simular un
movimiento como solido rigido se tendra que crear una nueva “Dynamic Mesh Zone” para cada condicion de
contorno y para la superficie del dominio fluido, ademas, en este caso todas ellas seran de caracter “Rigid Body”,
cargando en el apartado de “Motion UDF” la libreria anteriormente creada con el archivo .c deseado.

. Dynamic Mesh Zones X
Zone Names Dynamic Mesh Zones
fff-7_surface ¥ | fff-7_surface
interior-fff-7_surface
T .
vpe pressureinlet
Stationary wall
@ Rigid Body
Deforming

User-Defined
System Coupling

Motion Attributes Geometry Definition Meshing Options Solver Options
Motion UDF/Profile Motion Options
body::libudf - Relative Motion
Relative Zone
-
Center of Gravity Location Rigid Body Orientation
X[m] 0 Theta [deg] 0
YIm] 0 Axis_Z| 0
Orientation Calculator...|

| Display ‘ Delete All | Delete | Close | | Help |

Figura 59 Dynamic mesh zone: problema de agitacion bifasico con malla dinamica.

A modo de comprobacion es interesante previsualizar el movimiento de la malla dindmica en funcién del tiempo,
para ello ANSYS proporciona la herramienta “Display Zone Motion”.

Por tltimo, hay que mencionar que en el apartado de “Methods”, a diferencia de configuraciones anteriores, se usara

un método simple y elementos de primer orden como se muestra en la siguiente fotografia. La simulacion tendra
como time steps centésimas de segundo y en total se estudiard 1.5 s.



ESTUDIO CFD

Solution Methods

Pressure-Velocity Coupling
Scheme
SIMPLE 5

Spatial Discretization

Gradient

Least Squares Cell Based v
Pressure

FRESTO! M
Momentum

First Order Upwind -

Volume Fraction
Compressive -

Pseudo Time Method
off b
Transient Formulation
First Order Implicit -
Non-Tterative Time Advancement Options...
Frozen Flux Formulation
‘Warped-Face Gradient Correction

High Order Term Relaxation

[ Default ]

VOF Solution Stability Controls

Stabilization Methods...
Velocity Limiting Treatment...

Figura 60 Solution methods: problema de agitacion bifasico con malla dindmica.
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3.5.3 Analisis de la solucion

De forma similar al apartado Andlisis de la solucion, no se buscara sacar conclusiones de variables concretas o
analizar a fondo el comportamiento de los fluidos, en este caso se tratara de comprobar que la implementacion de
la malla dindmica genera resultados correctos y a simple vista de acuerdo con las pruebas experimentales de la
realidad.

Figura 61 Fraccion de volumen liquido instante 0.01-1.5s: problema de agitacion bifasico con malla dinamica.

Tras analizar estas imagenes se puede concluir que representa un comportamiento del fluido bastante coherente y
muy similar al que se obtenia en el escenario anterior.
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3.6 Problema de agitacion monofasico con concentracion de oxigeno

En este penultimo escenario, se avanzara un paso mas hacia la simulacion final, que tendra todos los requerimientos
necesarios para asegurar un alto grado de similitud con el problema real.

Un factor clave ser4 la adicion de una nueva ecuacion junto a las de Navier-Stokes, una ecuacion que definira la
concentracion de oxigeno en el dominio fluido.

3.6.1 Geometria y mallado

El modulo de geometria y mallado serd exactamente igual al utilizado en la simulacion anterior. Este mallado
permite tener un buen refinamiento en zonas del dominio criticas.

-
1 [ 8l = Fluid Flow (Fluent)
2 v E] Geometry v
3 v m3 | @ Mesh v
4 @ Setup v o, 4 @ Setup v
5 Solution v o 5 Solution [
] @ Results = P 6 Q Results C
Problema de agitacidn bifasico con malla dindmica Problema de agitacidn monofdsico con disipacidn de oxigeno

Figura 62 Conexién de médulos de geometria y mallado para problema de agitacion monofasico con
concentracion de oxigeno.
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3.6.2 Setupy solucién

Como se menciona en el primer parrafo introductorio de este nuevo apartado, la novedad de este con respecto el
resto de los escenarios anteriores es afiadir una ecuacion extra a las ecuaciones implicitas en los calculos
computacionales de ANSYS, esta nueva ecuacion representara la evolucion de un escalar a lo largo del dominio
fluido.

En primer lugar, se analizara la nueva magnitud, y es que esto surge de la necesidad de tener conocimiento de la
evolucion de la concentracion de oxigeno a lo largo del liquido y de la captacion de este por las células que residen
en el fondo de la geometria.

La ecuacion que rige este nuevo escalar es la siguiente:

200 o .. oa | .
(‘l—k—}—— E()k—]_—‘k-—]k :‘Sﬂ: k:j: :Nva!or.s
or ox, | ox, )
unsteady convection diffusion sources

Esta expresion esta formada por una serie de términos, como se indica en la propia expresion. Asi pues, se pueden
localizar términos relacionados con las interacciones de conveccion y difusion, un término relacionado con la
naturaleza no estacionaria de la simulacion, que marcara la evolucion del escalar en relacién con el tiempo, y
finalmente, un término que fija el valor de la fuente o sumidero, si este es negativo.

La implementacion de este tipo de ecuaciones en el modelo es mas sencilla de lo que a simple vista puede parecer.
Primeramente, serd necesario crear un UDS (User Defined Scalar), por lo que accederemos a esta opcion en la
pestafia “Parameters & Customization”.

! User-Defined Scalars
il

Number of User-Defined Scalars 1 =

| Inlet Diffusion
User-Defined Scalars Opftions

UDS Index 0 -
Phase mixture -

Solution Zones all fluid zones ¥ | |Edit...
Flux Function mass flow rate bt
Unsteady Function| default b

m | Cancel | | Help |

Figura 63 UDS: problema de agitacion monofasico con concentracion de oxigeno.
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Las primeras opciones por configurar son bastante intuitivas, esto es el nimero de UDSs, asignar el indice a este
nuevo escalar, en este caso serd el indice 0, imponer que este escalar estara presente en ambas fases (aire y liquido),
activar “Inlet Diffusion” y seleccionar “Mass Flow Rate” como funcion de flujo.

Tras esto, sera necesario definir unas nuevas propiedades en ambos fluidos, tanto en el liquido como en el aire.

! Create/Edit Materials X
Name Material Type Order Materials by

liquid fluid M # Name

Chemical Formula Fluent Fluid Materials .. Chemical Formula

liquid o
Fluent Database... ‘
Mixture —_——
o -~ |sranTA MDS Database...|
User-Defined Database... ‘

Properties
Density [kg/m?] constant v ||Edit...
998.2
Viscosity [kg/(m )] constant * || Edit...
0.0011033
UDS Diffusivity [ka/(m s)] defined-per-uds v [El

Change/Create ‘ Delete | Help |

Figura 64 Propiedades del fluido “liquid” para problema de agitacion monofdsico con concentracion de
oxigeno.

Esta nueva magnitud, “UDS Diffusivity” medida en Kg/(m s), sera definida por el usuario y se le asignara un valor
constante. Para asignar un valor correcto se pueden tomar los siguientes valores:

Typical values for mass and thermal diffusivities. D and a=k/(pcy). and Schmith number, Sc, all at 300 K.

Substance Diffusivity Typical values Example [m%s] Sc=v/D;i
Gases” a 10 m?/s @i=22-10°
acn=24-10"°
D 10° m?/s Di:0,u=24-10% 0.66
Dcozair=14-10° 1.14
Dcoair=19-10° 0.84
Deipa=1610° 0.99
Dy i=71-10-° 0.22
Dz =78 10" 0.20
Doz wi=19-10° 0.84
Dsorur=1310"° 1.22
Dvps i=28-10° 0.57
Diethanol a=14-10"° 1.14
Dehanolasr=11-10"¢ 1.5
Doencene sr=8-107° 2.0
Dyoctme ur=5-10"° 3.2
Dh-ecane =610 27
D 0r=70-10° 0.22
D c0:=55-10"° 0.29
Liquids® a 107 m%/s
D 10°° m%s 430
340
160
. 570
Deonwaner=2.1-1077 410
Doz methano=8.4- 1077 100
Dco: ethanot=3.9-1077 220
Dty waner=2.4-107° 360
Dincshanct waier=1.6-10"7 540
Dehanol warer=1.6-10° 540
Detnylenc-glycolwaie=1-10"° 860
Diucrose waer=0.6- 107 1400

Figura 65 Valores UDS Diffusivity: problema de agitacion monofésico con concentracion de oxigeno.
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Por dltimo, para tener asignada de una forma correcta este escalar serd necesario establecer las condiciones de
contorno que lo definen. Asi pues, en cada Boundary condition se habra activado una nueva pestafia correspondiente
a la nueva magnitud.

En este escenario, los valores del escalar en cada condicion de contorno son las siguientes: En las paredes del
recipiente se impone “Specified Flux” de valor nulo, y en la parte abierta o inlet, se impone una condicion de
“Specified Value” de valor 2.1e-5.

- Pressure Inlet

Zone Name Phase
pressureinlet mixture ¥

Momentum Thermal Radiation Species DPM Multiphase Potential Structure ubns

User-Defined Scalar Boundary Condition
User Scalar 0 Specified Value -

User-Defined Scalar Boundary Value
User Scalar 0 3 155 -

(o) ()

Figura 66 Condiciones de contorno UDS: problema de agitacion monofasico con concentracion de oxigeno.

Con todo esto y manteniendo las configuraciones usadas en el apartado anterior Problema de agitacién bifasico con
malla dinamica, la simulacion estara preparada para correr y generar resultados.
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3.6.3 Analisis de la solucion

En este apartado nos centraremos en analizar los resultados generados por la nueva ecuacion afiadida y estudiaremos
si los valores que toma el escalar a lo largo del tiempo carecen o no de sentido.

En los primeros instantes de la simulacion se aprecia como en la parte del dominio fluido correspondiente a la parte
superior de la geometria, es decir, al inlet, donde se habia impuesto una condicion de valor fijo de concentracion de
oxigeno, se alcanzan los valores maximos. En el resto del dominio los valores de esta magnitud son practicamente
nulos.

Figura 67 Concentracion de oxigeno instante 0.01s: problema de agitacién monofasico con concentracion de
oxigeno.
A medida que avance el tiempo la concentracion de oxigeno, propiciado ademas por la agitacion del recipiente, ird
aumentando en la parte inferior del mismo, de forma graduada desde el inlet hasta la base de la geometria. Este
fenémeno puede apreciarse en la siguiente serie de imagenes.
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Figura 68 Concentracion de oxigeno instantes 0.5-4s: problema de agitacion monofasico con concentracion de
oxigeno.

Efectivamente, tras 4 segundos de simulacion la gran mayoria del dominio presenta una concentracion de oxigeno
mayor que 0, en torno a le-6 Kg/m3. Otra forma de analizar esto de una forma mas visual es hacer una
representacion XY, en la que el eje X corresponderd al valor de la concentracion y el eje Y a la coordenada Y de la
geometria.

" 107 Concentracién de 02
—_— t=0s
— " . t=1s| 4
t=2s
t=3s| |
t=4s
_2 1 L L 1
0 0.5 1 1.5 2 25
02 %1078

Figura 69 Concentracion de oxigeno en coordenada X=0: problema de agitacion monofasico con concentracion
de oxigeno.
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El resto de informacion generada en este escenario no es relevante por lo que no se analizara, el objeto de esta
simulacion es comprobar el funcionamiento de la ecuacién extra que rige el valor de la concentracion de oxigeno a
lo largo del tiempo.
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3.7 Problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno

En este Gltimo escenario se presenta la configuracion final, a partir de la cual, con unos mayores recursos
computacionales se obtienen resultados de mayor precision. Pese a esta limitacion, se mostraran a forma de ejemplo
algunos pardmetros de interés.

3.71 Geometriay mallado

En cuanto a la geometria, se presentan algunos cambios con respecto a los apartados anteriores y se mantienen
ciertas configuraciones: En primer lugar, se han creado 3 geometrias de forma rectangular en la base del rectangulo
gue simularan células respirando oxigeno, el motivo principal de esto es poder visualizar de una mejor forma como
se distribuye el oxigeno debido a la agitacién del recipiente.

Y

: i :

Figura 70 Geometria para el problema de agitacién bifasico con concentracién de oxigeno.

En cuanto al refinamiento, este se mantiene en la zona media del dominio fluido, es por ello por lo que se crea un
rectangulo que cubre toda esta zona. Tras finalizar el mallado se obtiene lo siguiente:

0 0,015 0,03 (m)
)

0,0075 0,022

Figura 71 Mallado para el problema de agitacion bifasico con concentracién de oxigeno.

Entre las caracteristicas mas relevantes de la malla encontramos:

- La malla resultante tiene cerca de 23000 elementos
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- El tamafio base de cada elemento es 5e-4 metros

- Se han empleado “Body Sizing” y “Edge Sizing” en las partes donde se refina el mallado con un tamafio
de elemento de 2e-4 metros tal y como se observa en la Figura 72. Esto servira para determinar un tamafio
de paso, time step, adecuado.

0 0,0002 0,0004 (m)
0,0001 0,0003

Figura 72 Tamafio de elementos: problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno.

Una de las herramientas que pone a disposicion del usuario ANSY'S y que no fue mencionada anteriormente son
perform mesh check, evaluate mesh quality e improve mesh quality. Ejecutando los dos primeros de ellos en la
pantalla console se genera el siguiente output:

Domain Extents:
x-coordinate: min {(m)
v—coordinate: min (m)

Volume statistics:
minimum volume (m3): €.9%2523%e-0%
maximum volume (m3): 3.308656e-07

total wvolume {(m3): 1.450000e-03

Face area statistics:
minimum face area (m2): 6.347312e-05
maximum face area (m2): T7.964832e-04

EnzE 2T 2 ccccoccoooCcCoooECCO0OOCCOOOECC0OOCCacc

Done.

5.000000e-02
1.500000e-02

-5.000000e-02, max (m)
-6.938894e-18, max (m)

Figura 73 Perform mesh check para problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno.

Mesh Quality:
Minimum Orthogonal Quality = 3.73586e-01 cell S556 on zone 2 (ID: 22632 on partition: 0) at location (-1.09196e-02, 1.29422e-02)

Maximum Aspect Ratio = €.17633e+00 cell 881 on zone 2 (ID: 22658 on partition: 0) at location ( 1.95306e-02, 1.185974e-02)

Figura 74 Evaluate mesh quality para problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno.

Estas dos herramientas nos muestran datos interesantes de las celdas generadas en el mallado, como é&reas y
volimnes de las celdas, minimum ortogonal quality o maximum aspect ratio.
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En ANSYS, el término minimum ortogonal quality (MOQ) se calcula como el valor minimo del angulo entre los
vectores normales de los elementos adyacentes en una malla.

Por otro lado, méximum aspect ratio (MAR) se refiere a una medida de la relacién entre la longitud y la altura de
un elemento de malla. Se recomienda que este valor sea menor o igual a 10 para asegurar una buena calidad de la
malla. Finalmente, y con objetivo de mejorar el mallado, se puede ejecutar improve mesh quality.
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3.7.2 Setupy solucién

La configuracion de este escenario surge como una combinacion de los escenarios
Problema de agitacion bifasico con malla dinamica Problema de agitacion bifasico con
malla dinamica y

Problema de agitacion monofasico con concentracién de oxigeno
Problema de agitacién monofasico con concentracion de oxigeno.

Los modelos seleccionados en las opciones generales seran el modelo multifase VOF, se activara la ecuacion de la
energia, y se empleard un modelo laminar, debido al caréacter del problema. Estos se configuraran de la misma forma
que en los mencionados anteriormente. En cuanto al resto de pardmetros, se mantendran exactamente iguales, la
Unica diferencia residira en las condiciones de contorno de la base de la geometria:

- Enlazona asignada como base, es decir, la que no corresponde a los rectangulos que actlian como células,
la condicion de contorno sera stationary wall, imponiendo un flujo nulo del escalar UDS, es decir, ni se
generara ni se absorbera oxigeno.

- En las tres geometrias creadas se impondra al igual que en la anterior, una condicién de contorno de
stationary wall, pero esta vez se asigna un flujo de 1e-7 Kg/(s m?) pero con valor negativo, es decir, se
absorbera oxigeno. Ademas, se utilizara un condicional para que la “célula” comience a “respirar” a partir
del 1le-4 segundo de simulacion.

Zone Name Phase
cells mixture
Adjacent Cell Zone
fff-11_surface
Momentum Thermal Radiation Species DPM Multiphase ubs Potential Structure Ablation
User-Defined Scalar Boundary Condition User-Defined Scalar Boundary Value

User Scalar 0| Specified Flux v User Scalar 0 1r(t>0.0001[s],-1e-7,0) fo =

| Close | | Help |

Figura 75 Condiciones de contorno UDS: problema de agitacion bifasico con concentracién de oxigeno.
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Para la configuracion de la malla dindmica se utilizara un movimiento como sélido rigido con una amplitud mayor
que en las versiones anteriores, esta vez el movimiento tendr& una velocidad senoidal de amplitud 0.1 m/s, como se
observa en la siguiente figura:
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#include "udf.h"
DEFINE_CG MOTION(body,dt,vel,omega,time,dtime)

{
NV _S(vel, =, 8.0);
NV_S(omega, =, 8.09);

vel[@] = @.1%cos(time/@.01);

¥

Figura 76 Configuracion de malla dinamica: problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno.

Otro aspecto importante que comentar es la seleccion de los time steps, ya que hasta ahora estos habian sido
seleccionados de forma aleatoria.

Como se explico en el apartado referente a la malla, el tamafio de elemento mas pequefio es 2e-4 metros. De la
velocidad méxima impuesta en la malla dindmica, 0.1 m/s, obtenemos que el tiempo caracteristico del problema es
cercano a la milésima de segundo.

Para asegurarnos que en un time step una particula fluida avance una distancia mayor a un elemento de malla,
seleccionamos un tiempo de paso mucho menor que el tiempo caracteristico, esto es 1e-5 segundos.

En este caso, dado que los intervalos de tiempo son bastante pequefios, se ira aumentando el valor de time step a
medida que avance la simulacion, ya que es al principio de la simulacién cuando los valores son mas criticos.
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3.7.3 Analisis de la solucion

Este apartado se centrara en sacar algunas conclusiones de los aspectos mas relevantes, sobre todo se estudiara la
evolucidn de los valores que toma el escalar que representa la concentracion de oxigeno a lo largo del tiempo.

Los resultados que genera la simulacidn, si hablamos de la interfase liquido-aire, son bastante similares a los que se
mostraron con anterioridad, ya que en este sentido se han mantenido las configuraciones usadas con anterioridad.

0.364
0.303
0.242
0.182
0.121
0.061
0.000

Figura 77 Fraccion de volumen liquido instante 1s: problema de agitacion bifasico con concentracion de
oxigeno.

Como se observa en la Figura 77, los resultados guardan la coherencia con respecto a los escenarios anteriores.

Si estudiamos el valor del escalar definido a lo largo del tiempo, es decir, la concentracion de oxigeno en el dominio
fluido, se generan los siguientes datos. Para una mayor facilidad de compresion de los datos generados, se estudiara
el valor del escalar Abs02, definido como el valor absoluto de la concentracion de oxigeno.

En los primeros instantes de la simulacion, cuando todavia las células no observen oxigeno, la gran mayoria del
oxigeno se concentra en la parte superior del dominio fluido debido a la condicion de contorno impuesta en esta
zona.

3.636e-07
3.030e-07
2.424e-07
1.818e-07
1.212e-07
6.061e-08
0.000e+00

Figura 78 Concentracion de oxigeno instante 0.0001s: problema de agitacion bifasico con concentracion de
oxigeno.
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Una vez que las células comienzan a respirar y actlian como sumideros, junto con el movimiento de agitacion del
recipiente, esta concentracion de oxigeno ira aumentando segun nos desplacemos verticalmente hacia la base de la
geometria.

Figura 79 Concentracion de oxigeno instantes 0.0002-1.3s problema de agitacion bifasico con concentracion de
oxigeno.

Para obtener un mayor grado de claridad en los resultados se tomara un rango de valores menor al rango usado en
las iméagenes anteriores, en este caso, asignando como valor méximo 5e-9 Kg/m3. De esta forma, se visualizara
como el movimiento de agitacion afecta a la distribucion de oxigeno en las inmediaciones de las células.
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Figura 80 Concentracion de oxigeno escalada instantes 0.0002-1.3s problema de agitacion bifasico con
concentracién de oxigeno.

Otra forma interesante para visualizar la distribucion del escalar a lo largo del tiempo es por medio de gréficos, asi
pues, se graficara los valores de la concentracion de oxigeno con respecto a la coordenada Y en el punto medio (X
=0) de la geometria, sobre la célula central. En este caso se representa los valores exactos del escalar, sin aplicar un
valor absoluto, es decir, los valores negativos marcan una absorcion del oxigeno.

02 02
ams : : o

aons i o //—//_7

05
Scalar 0 scalar o
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Figura 81 Gréfica de concentracion de oxigeno instantes 0.0002-1.3s problema de agitacion bifasico con
concentracion de oxigeno.

Si se estudia la distribucion de presiones en el dominio, en primer lugar y por l6gica, la zona de mayor presion sera
la base del rectangulo debido a los efectos de la gravedad, y seguramente por causa del movimiento de agitacion
del dominio fluido, estas presiones serdn mas criticas en las esquinas de este, pues bien, esto casa a la perfeccion
con los resultados obtenidos:

Figura 82 Campo de presiones: problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno.

La imagen mostrada es un instante elegido al azar, ya que el aspecto del campo de presiones se repite continuamente
de forma ciclica. Un aspecto curioso que comentar es que las esquinas de las geometrias que hacen de células
también son concentradores de tensiones. Si se piensa en un problema en el cual a lo largo de la base del rectangulo
se distribuyen de forma uniforme células estos concentradores de presiones desaparecerian.

En efecto, si tomamos como hipotesis que el tamafio de las células es mucho menor que la base del recipiente y que
estas estan distribuidas por toda la superficie de manera uniforme, se puede asignar las condiciones de contorno de
las células a toda la base de la geometria, obteniendo resultados similares. De hecho, podemos comparar ambas
soluciones, por ejemplo, en el frame correspondiente a 1.3s de simulacién, el ultimo frame de la serie anterior.
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Figura 83 Concentracion de oxigeno escalada instantes 1.3s: problema de agitacién bifasico con concentracion
de oxigeno.

Como se observa, en ese instante la distribucion del escalar tiene una forma bastante similar, con los valores mas
bajos en torno a una linea con forma de U, que se sitla cercana a la base, pero se eleva en los extremos.

Ademas, ya a partir de este instante la solucion apenas varia, se mantiene esta distribucion del oxigeno. De haber
algunas variaciones, estas serian la pequefia disminucion del espesor de la franja de valores minimos mencionada
anteriormente.

Figura 84 Concentracion de oxigeno escalada instantes 1.3-2s: problema de agitacion bifasico con
concentracién de oxigeno.

Como se puede observar en los resultados la concentracion de oxigeno en valor absoluto va descendiendo desde los
extremos superior e inferior al centro de la geometria. Esto se interpreta como que la concentracion en la parte
superior del dominio es elevada debido a la presencia de aire, y en la parte inferior es elevada debido a que las
células necesitan esa cantidad de oxigeno. Ademas, a medida que avanza la simulacion en el tiempo los valores de
concentracion en la parte media del dominio van aumentando debido a la disipacién y expansion del oxigeno en el
liquido por la agitacion del recipiente.

Otro motivo por el que se obtienen valores practicamente nulos en la parte media es porque las representaciones
mostradas estan en valor absoluto, para una mayor claridad en los resultados. Si no imponemos el valor absoluto,
los valores de la parte superior, de la zona del aire, son positivos, y los impuestos a las células son sumideros de
valor negativo, es por ello por lo que deben existir soluciones con valores nulos.

Es interesante observar también como en los laterales del dominio, en los extremos izquierdo y derecho, los valores
de concentracion de oxigeno varian con respecto a la tendencia en el resto del dominio fluido. Esto probablemente
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se deba a la presién provocada por el movimiento de agitacion, que es superior en la parte inferior de los extremos
laterales.

Del mismo modo, si comparamos la concentracién de oxigeno en la linea vertical central de la geometria, o el eje
de simetria vertical, obtendremos resultados muy similares en el instante 1.3 s. La imagen de la izquierda muestra
los valores del escalar suponiendo que toda la base del rectangulo tiene la condicion de contorno de célula, y la
imagen de la derecha se corresponde al escenario en el que se simulan tres células de forma rectangular.

o
"
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02 0,016
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0012 0,012
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2606
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Figura 85 Gréfica de concentracion de oxigeno instantes 1.3s problema de agitacion bifasico con concentracién
de oxigeno.

Los valores de concentracién a alturas cercanas a la base son mayores en el caso de la derecha debido a la propia
geometria del dominio, sin embargo, a una misma altura, por ejemplo, 12cm, el valor de concentracion de oxigeno
es mayor en la grafica izquierda.

Otro analisis interesante seria el estudio de la vorticidad, revisar los puntos donde este parametro es mas elevado.
En las zonas donde la vorticidad es elevada, la mezcla del oxigeno se ve favorecida. En los primeros instantes, las
zonas donde los valores de la vorticidad son mas elevados se corresponden con los puntos ligados a la interfase
liquido-aire. En instantes algo méas avanzados, estos puntos criticos siguen localizdndose en la interfase, en
determinados instantes se distribuyen de forma aleatoria por el dominio.

2.000e-09

1.000e-09

0.000e+00
[m s*-2]

Figura 88 Vorticidad escalada instante 1.277s: problema de agitacion bifasico con concentracion de oxigeno.
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Las zonas con mayores valores se corresponden al entorno de la interfase y a la zona donde se localiza el aire, pero
la zona ocupada por liquido es la que menores valores de vorticidad presenta. Aunque es cierto que en las esquinas
se genera algo de vorticidad, es bastante menos de la esperada antes de analizar este problema.

Seguramente esto se debe a la hipdtesis tomada de comportamiento laminar del fluido, que simplificaba
enormemente los calculos. Si en lineas futuras se decidiese tomar una modelo de turbulencia en lugar de un modelo

laminar, seria importante considerar un tratamiento de Y+ bajo, es decir, menor a 5.

Esto se debe, y sin adentrarme mucho en materia, que bajo estos valores bajos de Y+ se sigue un comportamiento
universal, que puede ser y esta modelado.

25
20 d-ﬂ H 4
=
15 |- g‘ a_, I‘I
h g2 7

10 (- = -

i 8 — cell center located

—H H1H : = . in viscous sublayer
5 —F— A 1 I -

! - 1 aty*~1

. { ot -t - +
e i " o low-y* approach
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viscous sublayer | bufferlayer | loglawregion
inner layer_|_outer layer

Figura 89 Diferentes tratamientos de Y+.

Dado que en los Gltimos escenarios no se emplea este modelado de la capa limite turbulenta, no se puede hacer una
justificacion de los valores de Y+ obtenidos, sin embargo, esto si se puede hacer en las simulaciones anteriores a

esta, generando la siguiente informacién:
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yplus
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Figura 90 Valores obtenidos de Y+,

Tal y como se observa, los valores estan por debajo de 2, y en promedio cercanos al valor unidad, esto seria el valor
objetivo si se desease emplear este método en la simulacion de este Gltimo escenario final.

4 CONCLUSION Y LINEAS FUTURAS

En conclusion, el resultado de este proyecto es una serie de peldafios en la que a medida que el usuario avanza
aumenta en un grado la dificultad, es por ello un recurso muy interesante ya que permite plantear una simulacion
que represente en primera instancia un escenario excesivamente complejo, construyéndola paso a paso y asegurando
la calidad de los resultados en cada uno de ellos.

Ademas, el escenario final permite, con recursos computacionales mas potentes, afinar algo mas los resultados, e
incluso extrapolar esta simulacion a un caso tridimensional. Pese a esto, en el trabajo se mencionan algunos datos
generados interesantes, tales como, campo de presiones en el dominio fluido, velocidad o concentracion de oxigeno
en el mismo, partiendo desde un par de problemas sencillos (Problema de Rayleigh y una primera aproximacion a
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este), incrementando progresivamente la complejidad y similitud con el caso real de las simulaciones (Problema de
agitacion con funcién coseno, problema de agitacion bifasico con funcién coseno, problema de agitacion bifasico
con malla dinamica y problema de agitacion monofésico con concentracion de oxigeno) y finalmente estudiando el
escenario Ultimo y con mayor similitud al problema real (Problema de agitacion bifasico con concentracion de
oxigeno).

Otro objetivo que cumple este proyecto es tener la capacidad de justificar los estudios tedrico ya hechos hasta ahora,
ya que la simulaciéon CFD es la forma de comprobacion de resultados més cercana a los métodos experimentales.
Para ello seguramente seré necesario el uso de ordenadores méas potentes.

Asi pues, se propone como linea futura un trabajo que consista en afinar y analizar los valores que pueden tomar
los pardmetros utilizados para configurar el modelo CFD a partir de informacion utilizada en marcos teoricos:

e Asignar las propiedades reales correspondientes al liquido del reactor bioldgico, ya que en este proyecto
se han tomado propiedades muy similares al agua liquida.

e Desarrollar un estudio de los valores de agitacion del solido 6ptimos, es decir, que consiga una mejor
distribucion del oxigeno por el dominio fluido.

e Ajustar en un mayor grado los modelos y configuraciones de solvers empleados.

e Llevar a cabo un estudio de convergencia de malla, es decir, encontrar el mayor tamafio de element size
para el cual la precision de los resultados tenga un valor aceptable.
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