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1 Introduccién y objetivos

1.1 Introduccion

Al introducir un soluto en un flujo de agua, se observa que ocurren dos fenomenos a la vez. Se
desplaza desde el punto donde es depositado por un proceso denominado adveccién, y se expande
cambiando de forma, lo que denominamos difusién o dispersion.

La difusién esta dominada principalmente por dos fenémenos, difusion molecular y turbulenta.
La difusion molecular es de caracter constante e isétropo al depender tan solo de las caracteristicas
propias del soluto v el fluido en reposo. Esta siempre est4 presente, aunque se ha observado que
en procesos donde el fluido estd en movimiento apenas es apreciable su contribucion, influyendo
de forma mucho més notable la denominada difusién turbulenta, caracterizada por la forma en
la que el fluido se mueve y haciendo que sus coeficientes generalmente no sean constantes.

Para describir el comportamiento de un soluto en un flujo, hay que resolver la denominada
ecuacion tridimensional de adveccién-difusion. Sin embargo, dada la naturaleza aleatoria de la
turbulencia, generalmente no es posible resolver la ecuaciéon de forma analitica, por lo que se
recurre a métodos numeéricos para su resolucién. Estos métodos permiten pasar de un problema
en derivadas parciales a un problema con ecuaciones en diferencias finitas introduciendo un error
intrinseco a la naturaleza discreta del problema.

Cuando el flujo se produce con profundidad baja es frecuente promediar las ecuaciones en
la direccion vertical. Esta aproximacion, denominada de aguas poco profundas (Shallow Water
Equations), reduce la dimensionalidad de la ecuacion de adveccion-difusion, sin embargo, debido
a la no uniformidad de la velocidad, al tomar el promedio de concentracién, aparecen términos
adicionales, denominados de dispersion. Estos actiian como una difusion adicional careciendo de
significado fisico al surgir de la aproximacién tomada, por lo que su correcta modelizacién es
clave en la resolucién del problema.

En este contexto, el Grupo de Hidraulica Computacional (ghc.unizar.es), perteneciente al
Area de Mecénica de Fluidos de la Universidad de Zaragoza ha desarrollado un modelo compu-
tacional bajo estas aproximaciones, siendo éste, el objeto de estudio del presente Trabajo de Fin
de Grado.

1.2 Objetivos

= Objetivo principal: Calibrar un modelo de simulacién numérica de dispersion de solutos

en flujo transitorio de agua.
= Objetivos especificos:
e Familiarizacién con el problema de la formulacién del transporte de un soluto pasivo
en agua.
e Familiarizacién con algunas técnicas de simulacién de este fendmeno.
e Analisis de sensibilidad de los resultados al esquema numérico y a la malla de célculo.

e Anilisis de sensibilidad al modelo de dispersion.



2 Ecuaciones gobernantes y métodos numéricos

2.1 Ecuaciones gobernantes

El estudio del movimiento y dispersién de contaminantes pasivos en corrientes de agua viene
determinado por una serie de ecuaciones que dictan la conservaciéon de la masa y momento del
flujo y la conservacion de la cantidad de soluto introducido. En las circunstancias concretas en
las que el calado del flujo no sea elevado, existe la posibilidad de promediar en la profundidad las
ecuaciones, reduciendo el problema a dos dimensiones (aproximacion de aguas poco profundas
[1]). Usando las variables como una cantidad promedio temporal méas una cantidad fluctuante

(promedio de Reynolds [8]), se expresan las ecuaciones en forma conservativa como:

Oh  0qy  Ogy
on | 99z | 94y _ .
ot T or Ty (1)
aqx 9 q2 gh2 0 qzQy
o T\t ;s = gh(Sox — Stz 2
5t+0w<h+2 +8y(h) 9h(Sox — Stz) (2)
gy | O (4uly o (a4 gh?
YR a_ - e —_— = h o —
0t+8x(h)+3m h+2 gh(Soy — Sy) (3)
0thg) | Olhou) | 9hov) _ Ggepg) (4)

ot ox dy
Donde (1) representa la conservacion de la masa, (2) y (3) la conservacién del momento a lo
largo del eje x e y respectivamente y (4) el transporte de un soluto en el seno de un fluido. Las
variables u y v representan las velocidades promediadas en la vertical en las direcciones = e y
respectivamente, ¢ la concentraciéon promedio vertical, y h el calado del fluido .

Generalmente estas ecuaciones se presentan agrupadas de la forma:

ou n JF(U) n 0G(U)
ot ox oy

Donde las variables del problema vienen agrupadas de las siguiente forma:

=T(U) (5)

h dz Gy 0
2 2 -
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En (6) U representa el vector que agrupa las variables conservadas. Se definen los caudales
en la direccion z e y como g, = hu y g, = hv.
Los términos F(U) y G(U) representan los vectores del flujo, tomando g como el valor de la
gravedad y siendo # la expresién obtenida para la presién hidrostatica en la columna a partir
de la aproximacién de aguas poco profundas [1].

Por altimo el término T(U) representa el vector de términos fuente. La primera componente del



vector es nula dado que en el problema que tratamos no tendremos fuentes ni sumideros de masa.
Los términos Syz y Soy definen las pendientes del fondo en la direcciéon e y respectivamente

(7), siendo z la cota del fondo:

0z 0z

So:r = 7%3 Soy = 7674’ (7)

Debido a la viscosidad del fluido, aparece una fuerza de friccién provocada por el rozamiento
del agua. Este rozamiento, aproximando el radio hidraulico con el calado, se puede expresar por

medio del gradiente de energia [2], cuyas componentes son:

o _mwWEEE e 5
fa h4/3 ’ fy nA/3
Esta notacion es una formulacién habitual para el esfuerzo cortante en flujos turbulentos de
lamina libre, donde n es el coeficiente de rugosidad de Manning [3]. Dicho coeficiente se obtiene
a partir de medidas experimentales o tablas empiricas.

Por ultimo, T(U) contiene la difusion que requiere una seccién propia (véase apéndice A).

2.2 Esquema numérico

Para resolver las ecuaciones diferenciales que gobiernan el comportamiento del flujo (sistema
de ecuaciones 3x3 ((1) (2) (3)) es necesario discretizar el problema. Para ello se divide el dominio
de estudio en un conjunto de celdas y se resolverd, en cada una de ellas, el valor que toman las
variables conservadas ademés del paso temporal (At), que hace avanzar la solucion desde un
tiempo inicial (t=0 s) hasta el tiempo final de la simulaciéon. El paso de tiempo At que no es

constante a lo largo de toda la simulacién que se recalcula dindAmicamente como:

At = CFLmin % 0 < CFL <1 9)
k,m )\Z‘
donde
oz, = min(x;, x;) oA (10)
k — Xis Xj Xi = MAx lk;
k=1,NE

con 7y j las celdas que comparten la pared k de longitud I, NE nimero de celdas vecinas y A;
el area de la celda. 5\21 representan los valores propios de las matrices Jacobianas usadas para
resolver el problema. El coeficiente CFL es el ntimero de Courant-Friedrich-Lewy, una constante
cuyo valor esté entre 0 y 1 y tiene que ver con la estabilidad del método numeérico [11]. El valor
asignado al CFL es importante porque valores muy elevados podrian desestabilizar el método
dependiendo del tipo de malla que se utilice y valores demasiado pequenios incrementan la lentitud
del célculo. Con todo ello, el esquema numeérico avanza tanto en el espacio, evaluando las variables
en todas las celdas, como en el tiempo.

Para el transporte del soluto es posible desacoplar la ecuacion (4) definiendo un tnico flujo

numérico ¢, directamente relacionado con la linealizacion de Roe. Desde este punto de vista,



podemos definir dos métodos numéricos para aproximarnos a la ecuacién del transporte: un
esquema de primer orden y un esquema de segundo orden. Se detallan en el anexo B.

Para el esquema numérico de primer orden, la ecuacién del transporte se escribe como:

At &
(ho)i*" = (o)} — = > (ad)il (11)
b k=1
donde:
v _f e if g>0
0 —{@. i 4 <o (12)

Este método de soluciones finitas se reduce a la discretizacion upwind clasica finitas en 1D.

En el anexo B, se puede consultar un anélisis en detalle del esquema numérico en primer y

segundo orden.



3 Analisis de sensibilidad en problemas lineales de conveccién

3.1 Discretizacion en problemas convectivos

En esta seccion del trabajo, se simularé el transporte convectivo de un perfil de concentracién
de tipo gaussiano con solucién exacta. Se trata de un test académico sencillo sobre un flujo
uniforme que no necesita ser resuelto. Esta simulacion se hard para cuatro mallas de distinta
finura usando en primer y segundo orden, con el objetivo final de comprobar la influencia tanto
de la malla como del orden de precisién en la solucién obtenida.

Para ello, en primer lugar hay que plantear el problema de cémo pasar de ecuaciones en
derivadas parciales a un problema numeérico cometiendo el minimo error posible. Lo formulamos
solamente en x por simplicidad. Asi, partimos de la ecuacién de transporte puro para una variable

genérica ¢:

0p(x,t) N 0p(x,t)

=0 13
ot Yo (13)
Usando para %—f un primer orden de Euler y un primer orden Upwind para % la ecuacién,
una vez discretizada, quedaria de la siguiente forma:
ntl _ pn no_ pn O\ " O\ "
d)l ¢1 +u¢l i—1 ~ ﬁ +u ﬁ +€ (14)
At Ax ot ), o ),

Donde el término € es el error introducido por la discretizacién del problema.

Si realizamos ahora el desarrollo en serie de Taylor de sus términos, obtenemos:

OB\"  (A1)? [92\"  (ALP (93"
oG LG o
. ap\"  (Ax)® (26\"  (Ax)? (33"
i—1_¢i_A$(ax>i+ 5 <8m2>,_ 3 <8x3>2+ 16)

Ahora si introducimos estos resultados en la ecuacion 14 obtenemos:

O \" 0¢ "_ At 82¢ n (At)2 83(25 A a2¢) n (Ax)Q 83¢ n
(5. (), -5 (), -5 (&) 5 (52), 5 (53) o
(17)

Donde O(h?) denota el error de truncacién y todos los términos a la izquierda de la ecuacién

representan el valor € de (14). En este caso € = e(At, Ax), es decir, orden 1 en tiempo y orden
1 en espacio por tratarse de los exponentes menores. La introduccién de este error se debe
exclusivamente al cardcter numérico del problema una vez discretizado. Se observa que se han
obtenido términos adicionales que no aparecfan en la ecuacién del transporte puro. Se espera
que este error disminuya de forma potencial al tomar sucesivos términos en la discretizacion
del problema. El orden de precisién del problema viene determinado por el esquema numérico
utilizado. Como se ha mencionado nos referimos a primer orden cuando el esquema numérico ha

sido Upwind en primer orden. Con esto se espera que al tomar el orden de precisién mayor, el



error de truncacién se reduzca mas rapidamente al refinar la malla. Esta dependencia se puede
expresar como:

error = —cte - Az™ (18)

Donde m representa el orden del método.

Finalmente, es posible manipular (17) para expresarla en términos de espacio, obteniendo
(19):
P (Aa)?

83¢>
922 7Y G

(3v — 2% — 1)$ (19)

96 96 Az,

El coeficiente v = uﬁ—; es el mencionado ntumero CFL (Courant-Friedrich-Levy), e impone la

existencia de un limite superior para el paso de tiempo en el algoritmo (condicion de CFL). Se
observa, que v tiene que ser menor que 1, dado que el factor que acompana a la segunda derivada
en x representa la viscosidad numérica que debe ser mayor que cero para que la simulacién

permanezca estable: A
p = u%(l —v)>0 (20)

Asi, podemos expresar (19) como:

00 06 _ P

_ i 3

Siendo O(h3) el error de truncamiento.

FEn este trabajo se va a utilizar un método de primer orden en espacio y tiempo y un método
de segundo orden en espacio y tiempo (Anexo B). El analisis de la viscosidad numérica del
esquema de 2° orden se realizada con po = % w1 [15]. Para ello la simulacion realizada consiste en
el transporte de una concentracién en una malla de 250 x 250 celdas donde existe una velocidad
que forma un dngulo de 45° con los ejes cartesianos. El tiempo que se deja correr la simulacion
es de 150 segundos, tiempo suficiente para poder observar los efector de la dispersion de caracter
puramente numeérico. Para poder realizar el andlisis de sensibilidad, el perfil de concentracién
utilizado es de tipo gaussiano con solucién exacta.

Este se define como:
2

a0) =exp () con v =T e P ) (22)

_ T’/2

¢(x,y,t) = exp ( ) con 1 = \/(:c — 2o —ut)? + (y — yo — vt)? (23)

Donde (22) representa el perfil inicial a t = 0s y (23) el perfil en un instante ¢. El valor tomado
para la semianchura es 0 = 30, x, = y, = 15,0, las componentes de la velocidad son u = v = 1,0
v t = 150s. Las simulaciones se han realizado para cuatro mallas un ntmero de celdas N =
25000, 74984, 225014 y 675025 respectivamente usando el método de primer y segundo orden de
simulacion. Se incorpora en el anexo C un anélisis cualitativo de la influencia de la malla y la

influencia del orden de simulacién.



3.2 Analisis cuantitativo de error

En esta secciéon se realiza un anélisis cuantitativo del error de los resultados obtenidos en
las simulaciones realizadas. Para ello se compararan las soluciones numeéricas con la solucién
analitica para cada malla con el fin de evaluar el grado de exactitud. Se usan las normas L y

Lo que vienen definidas por:

N

> | (error); - s; |
Ay

N | (error)? - s; |
| error ||L,= ;| error ||L,= Z —t’; (24)
7

A

Donde (error); es el valor diferencia entre el valor exacto de concentracion en cada celda he

v el valor de la simulacién en dicha celda hy:
error; = (he — hn)i (25)

Se ha introducido una ponderaciéon del area de cada celda de la malla (s;) y A; el area total

de la malla. El resultado obtenido para las normas se presenta en la tabla (1) .

‘ Celdas H errorL; (lo) ‘ errorLy (20) ‘ errorLy (10) ‘ errorLy (20) ‘

25000 1.8e-3 6.1e-4 2.1e-2 1.0e-2
74984 1.6e-3 2.7e-4 2.0e-2 9.2e-3
225014 1.2¢-3 1.1e-4 1.6e-2 2.3e-3
675025 9.3e-4 0.2e-5 1.3e-2 1.0e-3

Tabla 1: Normas L; y Lo

La norma L; mide el error global en términos de diferencia entre resultados numéricos y
exactos, mientras que la norma Lo representa el valor cuadratico del error, haciendo media
aritmética con el peso del area de cada celda en ambos. Se observa en la tabla 1 que el error
disminuye al aumentar la finura de la malla. De igual forma ocurre al aumentar el orden del
método de simulacién. Asi, se puede extraer como primera conclusion la necesidad de realizar
la simulacién con un segundo orden de precisién y una malla con la maxima finura posible para
obtener unos resultados donde el error de caricter exclusivamente numeérico sea minimo, teniendo
més influencia en el resultado final el orden del método de simulacion que la influencia de la finura
de la malla.

Se realiza también un estudio de la convergencia de este error. Para ello, se pretende obtener
el valor de la pendiente en un grafico en el que se represente el logaritmo de cada norma en funcién
del logaritmo del tamano caracteristico de la malla. Al trabajar en 2D con mallas triangulares
no estructuradas hemos representado el refinamiento mediante /N, siendo N, el nimero de
celdas, pudiendo obtener asi el orden de exactitud real de la simulacién. Tomando logaritmos a

(18) podemos expresar:



error = —cte - (\/@)m = log(error) = log (—cte- (\/@yn)
log(error) = cte’ —m - log (@)

Si representamos en el eje de abscisas log(yv/Ne) y en las ordenadas log(error) se debe

(26)

obtener una recta cuya pendiente m nos dara el orden de simulacién. Esta debe estar en torno
a 1 para primer orden y 2 para segundo orden en problemas 1D. Para visualizar la convergencia
del error, en la figura 1 se presentan las rectas en cada tramo en lugar de ajustar todos los datos
a una recta genérica para todos los puntos, ademas de agregar dos tridngulos en cada grafico,
uno con pendiente de valor 1 y otro de valor 2, para asi poder observar el error cometido en la

simulacién. Se presenta también la tabla 2, con los valores de las pendientes en cada tramo:

Tramo || Pendiente Li(10) | Pendiente Ly(20) | Pendiente Lo(lo) | Pendiente La(20) |
25000-74894 0,18 1,46 0,12 1,23
74894-225014 0,50 1,61 0,36 1,50
225014-675025 0,50 1,42 0,39 1,46

Tabla 2: Valor de las pendientes en las normas

Norma L en funcién raiz namero de celdas con escala logaritima (P. gaussiano) Norma L en funcién raiz nimero de celdas con escala logaritima (P. gaussiano)
29 T T 25 T

L, primer orden —e— I "L, primer orden —e—
L Segundo orden —s— L, segundo orden —s—
i 7 N

26

27

log(error Ly)
N
log(error Lp)

28

N

214 |

. . I
27 28 29 27 28 29
log(raiz de numero de celdas) log(raiz de numero de celdas)

Figura 1: Normas L1 y L2 con escala logaritmica

En la figura 1 y en la tabla 2 se aprecia que las pendientes en la representacién de Ly y de
Lo obtenidas tanto en primer como en segundo orden siguen el criterio de convergencia, a pesar

de haber obtenido unos valores inferiores a los valores teodricos.



Para primer orden las pendientes en el tramo entre las dos primeras mallas tienen un valor
muy lejano al esperado, aunque dicho valor es légico dado que el grosor en la primera malla
es demasiado alto, con lo que error introducido también es elevado. Para el resto de valores, se
observa que el orden de convergencia mejora al refinar la malla tal y como se queria comprobar
en esta seccion. La lejania respecto al valor tedrico de estos valores estd dentro de un rango
aceptable, pues existen diversos factores entre ellos la forma de las celdas y la estructura de
la malla, que no han sido tenidos en cuenta para este andlisis. En el problema del transporte
puro el error se minimiza cuando tomamos una malla estructurada con celdas cuadrilateras, en
las que el flujo se desplaza en la misma direcciéon en la que se estructuran las celdas [4]. El fin
iltimo de este trabajo es analizar un modelo de simulacién que obtenga unos valores lo maés
cercanos posible a un caso test realizado en el laboratorio, para el cual el uso de malla triangular
no estructurada es mas adecuado que de malla cuadrilatera. De ahi que podamos considerar los
resultados obtenidos como dentro de un rango de error de convergencia aceptable.

De igual forma ocurre con el segundo orden de convergencia, donde las pendientes en las
rectas mejoran al aumentar el nimero de celdas. Tan solo podemos observar como en el tltimo
tramo de la rectas, la pendiente disminuye respecto al anterior, algo que tedéricamente no deberia
ocurrir, aunque debido a los factores ya comentados, se considera dentro del rango de error

esperado para este estudio.



4 Analisis de sensibilidad en problemas lineales de conveccidon-

difusion
4.1 Discretizacién en problemas con conveccién-difusién

En este capitulo se realizaréd un anélisis de la influencia de la difusién fisica en nuestro modelo.
Asi, considerando de nuevo la forma simplificada 1D, la ecuacién de conveccion-difusiéon se puede

expresar como:
0¢ . 0 K82¢
b AT U “cdilhd
ot Ox Ox?
Donde K es el coeficiente de difusioén fisica del problema, ¢ es la concentraciéon y v la velocidad

(27)

en el fluido que consideramos uniforme y constante.
Se pretende realizar de forma separada un estudio en el que no corregiremos de ninguna forma
el error introducido, y otro en el que se desea corregir el resultado mediante la introduccién de
coeficientes de indole artificial para intentar reducir el error en la medida de lo posible.
Para ello partimos de la ecuaciéon del transporte ya discretizada (21) expresada en términos
de difusion numérica:
00 00 5%
ot Ox Ox?

Donde p1 denota la difusiéon numeérica en primer orden (u = v%(l —v)) y O(h?) el error de

+ O(h?) (28)

truncamiento. Al contar con una difusion fisica real en nuestro problema (27), hay que valorar
si se introduce un error de difusién numérica mayor. Para disminuir este error, introducimos el
concepto de correccién a la difusion numérica. Para evitar el error adicional lo que se hace es
comparar el coeficiente de difusién fisica con el numeérico celda a celda. Para ello en la simulacién
tomamos como coeficiente de difusién el valor maximo entre 0 y la diferencia del coeficiente de

difusion fisica y el de difusion numeérica [5]. Esto se puede expresar como:
K = max(K — p,0) (29)

Asf es posible decir, que esta correcciéon consiste en la supervision celda a celda de la malla
para no anadir un valor en exceso de difusién al problema, tanto en el esquema de primer orden

(1) como en el de segundo orden (u2).

4.2 Influencia de la correccién a la difusién

El siguiente paso a tratar, es el andlisis de la presencia de difusion fisica en nuestro modelo
a través de distintas simulaciones. Para ello se ha usado un problema con solucién analitica
conocida. Dicho problema consiste en la liberacién de una concentracién de forma instantédnea y
puntual (en una sola celda de la malla), con una velocidad que forma un angulo de 45° con los ejes
cartesianos, dejandolo evolucionar durante 150 segundos. Al considerar la liberacién del soluto
en un punto de la malla, el perfil de concentracién inicial corresponde a una funcién delta de
Dirac, por lo que la solucién exacta se presenta para tiempos mayores que cero. Esta corresponde

a una gaussiana bidimensional:
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M w)? (—m)? (2 — )y —
o(z,y,t) = ———=€xp o) =) + (@ = 1)y = p1y) (30)
2nVAt2k Atk /Ky,  Atk/Ky, 2tk | K4y
con:
k:Kxx'Kyy_Kg%y ;P =Totu-t g My:yo+v't (31)

Los parametros usados para obtener el valor exacto de la solucién y asi poder comparar con

los resultados de las simulaciones son:
M=100-7 ; t=150s ; V = (u,v)=(1,0;1,0)
poe = 1650 5 py =165,0 ; (2o,Y0) = (15,15) (32)
Kip=Kyy=15 ; Kp =Ky, =00 ; k=15-15-0,0

Se realizaran simulaciones en primer y segundo orden con cuatro mallas de distinta finura tal
y como se estudio en el capitulo (3). La liberacion de soluto se ha realizado de forma instantanea
y con una masa constante. Al ser esta de caracter constante, la concentracion inicial en cada
una de las distintas mallas es diferente al ser liberada en una tnica celda, siendo de un area muy
distinta segun la malla usada (Véase figura 25, anexo D.1).

Para estas simulaciones se ha usado una difusién fisica de caracter isétropo, es decir el mis-
mo valor tanto para la difusién longitudinal como transversal, concretamente Ky = K = 1,5.
El resultado de estas simulaciones se puede consultar en el anexo D.1, donde se presentan la
solucion exacta y los resultados de cada malla para primer y segundo orden del método de si-

mulacion (Figuras: 26 , 27, 28 y 29) y los perfiles de concentracion en el instante final (Figura 30).

Al contar con solucién analitica es posible cuantificar el error mediante el célculo de errorLy
y errorLs. Los valores obtenidos se presentan en la tabla (3), donde se observa la disminucion

del error al refinar la malla y en mayor medida con el orden del método de simulacion:

’ Celdas H errorL; (lo) ‘ errorLy (20) ‘ errorLy (1o) ‘ errorLy (20) ‘

25000 1.23e-3 1.82e-4 3.62e-3 5.67e-4
74984 8.07e-4 1.40e-4 2.44e-3 4.37e-4
225014 0.15e-4 1.01e-4 1.59e-3 3.21e-4
675025 3.3be-4 8.13e-5 1.05e-3 2.57e-4

Tabla 3: Normas L; y L2 sin correccién

Ahora pasamos a realizar estas mismas simulaciones usando el método de correccion a la
difusion numeérica. De igual forma que en el estudio sin correcciéon a la difusién numeérica el
andlisis cualitativo realizado para este método se puede consultar en el anexo D.1, donde se
presentan los resultados de la solucion exacta y de las simulaciones (Figuras: 31 32, 33 y 34),
ademés de los perfiles de concentracion final en el instante final (Figura: 35). En éstas se puede
observar que los resultados se acercan més a la soluciéon exacta que en el caso de realizar la
simulacion sin correccion a la difusion (Figuras: 26, 27, 28 y 29 de dicho anexo). Esta mejora se

detalla en la tabla 4, donde se presentan los valores del error cometido para cada simulacién:
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’ Celdas H errorLy (1o) ‘ errorLy (20) ‘ errorLy (10) ‘ errorLy (20) ‘

25000 2.52e-4 1.70e-4 7.95e-4 0.33e-4
74984 1.50e-5 1.103-4 4.70e-4 3.20e-4
225014 1.05e-4 6.36e-5 3.32e-4 1.95e-4
675025 8.09e-5 9.32e-5 2.5be-4 1.67e-4

Tabla 4: Normas L, y L2 con correccién

Es notable la mejora en el resultado para la simulacién en primer orden respecto a la simu-
lacién sin correccién de este mismo orden. Esto es debido al hecho de tomar como coeficiente de
difusién numeérica el valor méaximo entre la diferencia de difusiones fisica y numeérica y cero, dado
que en el caso de primer orden, el error numérico introducido es mucho mayor que en el caso de
segundo orden, de ahi que al ponderar el error fisico con el numérico, estemos disminuyendo tanto
el error cometido, haciéndose asi mucho mas evidente esta correccién en primer orden que en
segundo orden. Esto se puede observar comparando el valor de las normas obtenido (calculadas
como en 3.2) en la simulacién con correccion a la difusion (tabla 4) con el valor de las normas
sin correccion (tabla 3).

Es posible extraer como conclusién de esta seccién que, en el analisis de problemas en los que
exista una presencia de difusién fisica real, el hecho de usar una correccién a la difusién numérica
mediante la compensacion con la difusion fisica, los resultados finales de la simulacién se acercan

mucho mas a los exactos que en el caso de no tomar dicha correccion.

Por dltimo,en el anexo D.2 se puede consultar los resultados de un anélisis cualitativo de la

influencia de distintos valores de los coeficientes de difusién sobre la simulacion.
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5 Aplicacién al transporte en flujo de lAmina libre transitorio

5.1 Modelos de dispersion

No hay una anica forma de formular la dispersién en problemas realistas de transporte 2D. En
esta seccion del trabajo, se realizard un anélisis de sensibilidad para dos modelos de dispersién,
modelo anisétropo estandar y modelo de velocidad de friccion direccional. La diferencia esta en

la forma en la que tomamos la matriz K de dispersion:

D D, 0 K 0
K= e = = (33)
0 D, 0 Ky
Donde Ky, = Dy, + D, y K1 = Dy,.

5.1.1 Modelo anisétropo estandar

En este modelo usamos una matriz de dispersién de la forma:

K 0 hu* 0
K= | "L = (34)
0 KT 0 6Thu*
Donde u* representa la velocidad de friccion, calculada con (65 Anexo A). Se ha denotado
e, = Dy, + Dy, v er = Dy,. Serén estos coeficientes los que le pasaremos al programa de

simulacion y para los que se hard un anélisis de sensibilidad a través de un barrido de medio

orden de magnitud tomando como referencia los valores mas comiinmente usados en la bibliografia

1]
1] er, = 5,93 er = 0,15 (35)

5.1.2 Modelo de velocidad de friccion direccional

En este modelo se empleard un tnico coeficiente € calculado como combinaciéon lineal de
Dy, , Dy, y Dy,, de forma que la diferencia entre dispersién longitudinal y transversal vendra

determinada al calcular la velocidad de friccién, diferente para cada direccién del movimiento

[7]:

] u | Vu? + v?
h1/3

(36)
| v | Vu? + v?
h1/3

Donde u* y v* de han calculado con (66 y 67 Anexo A). Asi, la matriz de dispersion en este

caso se determina de la forma:

K 0 ehu* 0
0 Krp 0 ehv*
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5.2 Casos test

El experimento se realiz6 usando un canal con seccién rectangular con 6 m de longitud y 0.24
m de ancho. El realizar la aproximacion de aguas poco profundas se tomé un calado de 0.015 m.
El flujo es de agua limpia sin soluto, y éste se controla por medio de un medidor electromagnético
de caudal. FEl soluto usado fue fluoresceina y estaba contenido en una cubeta de 0.24 x 0.25 m
situada a 1.3 m de la secciéon de medida. La compuerta con la que se libera el soluto se abre
mediante un cilindro controlado electronicamente con un tiempo de abertura de 0.1 segundos
(Figura 2):

1.3m Seccion de medida

Camara

Figura 2: Vista general del experimento.

La secciéon de medida se iluminé con un laser de Ar™, cuyas lineas de emision ultravioleta
hacen que la fluoresceina emita radiacién con una intensidad proporcional a su concentracion.
Se us6 una camara CCD que toma 30 imégenes por segundo. Por tanto los datos obtenidos
muestran la evolucién temporal de la concentraciéon en la seccion de medida. Al realizar la
simulaciéon usando las ecuaciones de aguas poco profundas promediadas en la vertical, los datos
experimentales también se promediardn en esta direccién para poder compararlos. Se realizaron
cuatro experimentos diferentes introduciendo obstéculos en el canal.

Caso 1.

Para este experimento se tomé el canal libre de obstaculos y la cubeta que contenia el soluto

con un calado la mitad que el calado del canal (Figura 3):

Compuerta

Seccion de medida

Figura 3: Canal para el experimento 1.

Caso 2.
Fl segundo experimento, al igual que el primero, se realizd con el canal libre de obstéculos,

pero con un calado en la cubeta del doble que en el canal (Figura 3).
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Caso 3.

Para esta prueba, se us6 una pieza adherida a la pared colocada frente a la compuerta,
provocando un estrechamiento del flujo en la zona de liberacion del soluto. La secciéon del circulo
tiene un radio de 0.207 m, con un corte a 0.073 metros del borde en direccién perpendicular a la
radial. El calado de la cubeta es el doble del calado del canal (Figura 4):

Compuerta
/ Seccion de medida
/ H

17

i 414 cm

Figura 4: Canal para el experimento 3.
Caso 4.
Para este experimento ademéas de la pieza del caso 3, se anadié otra seccién circular en el
fondo a 0.062 metros de la cubeta, haciendo que el calado del flujo cambie hasta 7 cm. Cuando
el flujo supera este obstaculo, el flujo pasa a ser supercritico. El calado de la cubeta sigue siendo

el doble que el calado del canal (Figura 5):

Compuerta

/ Seccion de medida

z@:}j 3 cm

Figura 5: Canal para el experimento 4.

Para cada uno de los casos se han realizado distintas simulaciones utilizando los dos modelos
de dispersion, con la intencién de realizar un andlisis de sensibilidad detallado de los coeficientes
de dispersion en cada modelo. Las simulaciones se han realizado usando el método de segundo
orden de simulacién, utilizando mallas con 594269 celdas, donde se ha aplicado un refinamiento
en la zona el la que el soluto es liberado. Se han simulado 50 segundos en cada caso, con un coste

de tiempo de célculo de aproximadamente 4000 segundos para cada simulaciéon.

En el caso del modelo de dispersién anisétropo estdndar se han realizado 49 simulaciones
para cada experimento, en las que se ha hecho un barrido de medio orden de magnitud de los
valores de €, v e7. Se espera, que el resultado de las simulaciones se acerque a lo obtenido en el
experimento, al usar valores cercanos de €7, y e a los proporcionados en la bibliografia (e, = 5,93
y € = 0,15). Para el modelo de velocidad de friccion, se han realizado 11 simulaciones de cada
experimento. Dado que no existen valores proporcionados por la bibliografia para este modelo, se
ha estimado que su valor tendra un orden similar a la dispersién longitudinal, asi, se han usado
valores para € desde 1.0 hasta 11.0. El anélisis de error se realiza computando la diferencia entre

el valor de la concentraciéon del experimento con el de la simulacion en la secciéon de medida.
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Los resultados obtenidos se presentan en dos tablas para cada experimento, donde se muestra el
error cometido en cada simulacién para cada uno de los modelos de dispersién utilizados. Estas
tablas también se presentan en figuras donde se toma escala de colores para el error cometido en
funcién de los coeficientes utilizados.

Se espera que el resultado de las simulaciones sea sensible a los coeficientes de dispersién uti-
lizados. Definimos una nueva variable, £, que representa la sensibilidad del error cometido en
funcién de los coeficientes. Esta se calcula mediante la diferencia entre dos parametros, respecto

a su valor medio:

€itr1 — €
1
o §(€i+1 +€;)
&= Yit1 — Vi (38)

5(Yit1 + %)

Donde e; representa el valor del error en la simulacion ¢, y 7; el valor del coeficiente ¢ usado en

esa simulacion.

Finalmente, se analizaran los resultados de forma cualitativa, representando el perfil de con-
centracion al pasar por la seccién de medida en funcion del tiempo. Para ello, en el eje de abscisas
representamos el tiempo, en el eje de ordenadas la anchura del canal, y con escala de colores
la concentracion ponderada en la vertical en la seccion de medida. Asi, se puede entender esta
representacion como una “pelicula” compuesta por la sucesiéon de iméagenes que muestra la con-
centraciéon existente en cada tiempo en la seccidén de medida. Esto permite analizar como es el

perfil de concentracién al pasar por la seccién de control en funcién del tiempo.

5.2.1 Resultados

Caso 1
En la tabla (5) se presenta el error cometido en cada una de las simulaciones respecto a los
datos experimentales para el modelo anisétropo estandar en el caso 1 en funcién de los coeficientes

de dispersioén, sefialando el valor minimo de los errores:

) T 0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27
L
1.01 6.69e-3 | 6.37e-3 | 6.14e-3 | 5.97e-3 | 5.85e-3 | 5.77e-3 | 5.71e-3
2.65 5.10e-3 | 5.06e-3 | 5.04e-3 | 5.04e-3 | 5.06e-3 | 5.09e-3 | 5.12e-3
4.29 4.66e-3 | 4.70e-3 | 4.75e-3 | 4.81e-3 | 4.88e-3 | 4.95e-3 | 5.02e-3
5.93 4.60e-3 | 4.69¢-3 | 4.79¢-3 | 4.88e-3 | 4.98e-3 | 5.08e-3 | 5.17e-3
7.57 4.77e-3 | 4.88e-3 | 5.00e-3 | 5.12e-3 | 5.23e-3 | 5.34e-3 | 5.45e-3
9.2 5.06e-3 | 9.19e-3 | 5.32e-3 | 5.44e-3 | 5.56e-3 | 5.68e-3 | 5.79e-3
10.85 5.41e-3 | 5.54e-3 | 5.67e-3 | 5.80e-3 | 5.92e-3 | 6.03e-3 | 6.15e-3

Tabla 5: Error del modelo anisétropo estandar experimento 1
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Se presentan los errores en la tabla (6) para el modelo de velocidad de friccién direccional:

€ 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
Error || 5.76e-3 | 4.89e-3 | 4.95e-3 | 5.33e-3 | 5.85e-3 | 6.40e-3

7.0 8.0 9.0 10.0 11.0 -
Error || 6.93e-3 | 7.43e-3 | 7.91e-3 | 8.35e-3 | 8.76e-3 -

al

Tabla 6: Error del modelo de velocidad de fricciéon direccional.

M. Anisétropo estandar M.v. friccién direccional

0.0069 p 0.009
1.01 1k ]
0.0066
2.65 10 - b
0.0063 9l 4t 0.008
429
0.006 s ]
& 593
0.0057 7 7
6L & 0.007
757 0.0054 v
5 | -
9.2 0.0051
4 - -
10.85 0.0048 3L & 0.006
0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27 2+ 1
T 1+ 4
L 0.005

Figura 6: Error en las simulaciones del caso 1.

Para hacer més visual el error cometido en las simulaciones, en la figura 6 se representan las
tablas (5) y (6) aplicando escala de colores al valor del error. Observando el valor de los errores
representado en las tablas (5) (6) y en la figura (6), se pueden extraer distintas conclusiones.
Para el modelo anisétropo estdndar, vemos que el error minimo se da para los coeficientes
€ = 5,93 y e = 0,03. En la dispersiéon longitudinal, tal y como se esperaba, se observa que el
error disminuye al acercarse al valor dado en la bibliografia (e;, = 5,93), siendo minimo justo
para este valor. Esto nos indica, que los valores dados en [1] para la dispersion longitudinal se
ajustan de forma adecuada a este experimento. Sin embargo, para la dispersion transversal se
observa que el error minimo lo aporta ey = 0,03, cuando el valor aportado por la bibliografia
es de ep = 0,15. Asi, se entiende que para este experimento se ha sobrestimado el valor de la
dispersion transversal. Esto se debe a que los valores aportados en la bibliografia, han sido es-
timados para flujos en rios, mientras que en este trabajo se ha usado un canal en laboratorio,
cuyas condiciones son muy diferentes.

En el modelo de velocidad de fricciéon direccional, el error minimo lo aporta el valor € = 2,0. A
pesar de no contar con valores en la bibliografia para este modelo, podemos observar como la
estimacion realizada para el coeficiente esta dentro del rango esperado, obteniendo errores del
mismo orden que en caso del modelo anisétropo estdndar. Sin embargo, la principal diferencia

con éste, recae en la variacién del error cometido entre los distintos valores de €, siendo la dife-
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rencia entre el maximo error y el minimo, mayor que en el modelo anisétropo estandar.

Estas variaciones pueden ser estudiadas mediante el analisis de sensibilidad, definido en (38).
Para el modelo anisotropo estdndar se ha realizado este anélisis para el grupo de coeficientes er
v €1, al que pertenece el valor donde el error es minimo. Asi, para el estudio de la influencia
del coeficiente de dispersion transversal, se ha fijado el coeficiente longitudinal donde el error es
minimo (para el caso 1 e, = 5,93). De igual forma se hace para el andlisis sobre el coeficiente
de dispersion longitudinal, fijando el valor del coeficiente de dispersion transversal (en el caso 1

er = 0,03). Los valores obtenidos se presentan en la tabla (7):

&r | 0.024 | 0.044 | 0.064 | 0.084 | 0.102 | 0.119
& || -0.300 | -0.193 | -0.038 | 0.144 | 0.301 | 0.409

Tabla 7: Casol. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo anisétropo estandar.

Donde &7 representa la sensibilidad del error al coeficiente transversal y £, este mismo analisis
para el coeficiente de dispersion longitudinal.

De igual forma se realizado el anilisis de sensibilidad para el modelo de velocidad de friccion
direccional, siendo &, la sensibilidad del error al coeficiente de dispersién €. Los resultados se

presentan en la tabla (8):

L& || 0247 [ 0.033 | 0.260 | 0.416 | 0.492 | 0.518 | 0.527 | 0.526 | 0.518 | 0.508 |

Tabla 8: Casol. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo velocidad de friccion direccional.

Para el modelo anisétropo estandar, se puede observar como el valor de la sensibilidad se hace
minimo al acercarse a valor donde el error es mas pequeno. Esto indica que al acercarse al valor
minimo de error, la sensibilidad de los coeficientes es mayor, mientras que al alejarse de este valor
la sensibilidad de los coeficientes disminuye. De la misma forma ocurre para el modelo de friccién
direccional, donde la influencia del coeficiente € disminuye al alejarse del valor donde el error es
minimo. Tal y como se ha comentado, para este modelo, la variacién del error entre simulaciones
es mayor, algo que se refleja perfectamente en el anélisis de sensibilidad, donde se observa como

&, tiende a ser constante cuando nos alejamos lo suficiente del valor de € donde el error es minimo.

Finalmente, se ha realizado un analisis de error de forma cualitativa. Tal y como se ha
comentado, este se realiza representando en un gréfico, el perfil de concentraciéon promediado en
la vertical al pasar por la seccién de medida usando escala de colores, representando en los ejes x
e y el tiempo y la anchura del canal respectivamente. Asi, en la figura (7) se representan el perfil
de concentracion para los datos experimentales y para las simulaciones de cada modelo donde el
error obtenido ha sido minimo, observando como la concentracion maxima llega a la seccién de

medida en torno t = 11s, pasando después por la seccion, los picos de menor concentracién:

18



Caso 1

0.2

0.15

y(m)
Concentration

Casol. Modelo anis6tropo estandar (g = 5.93 ; £r=0.03)

0.2

y(m)
Concentration

0.1

ts)

Casol. Modelo velocidad de friccion direccional (e= 2.0)

0.2

y(m)
Concentration

ts)

Figura 7: Experimento 1. Evolucién temporal de la distribucién de la concentraciéon, promediada en la vertical, en
la seccion de medida. Datos experimentales (arriba), modelo anis6tropo estandar (centro) y velocidad de friccion

direccional (abajo)

Al comparar los resultados experimentales con los resultados obtenidos en las simulaciones,
se observa como el resultado de las simulaciones es muy similar al obtenido experimentalmente.
Concretamente, para el modelo anisoétropo estandar, donde el error minimo ha sido aportado al
usar €7 = 5,93 y e = 0,03 en la simulacion, reproduce mas fielmente los resultados experimen-
tales que el modelo de velocidad de friccién direccional.

En el analisis cualitativo del error, también se incluye la figura (8), donde se representan
los datos obtenidos en los casos donde el error ha sido mayor para cada modelo de dispersion.
Se representan los casos donde este error es mayor debido a tomar un valor de los coeficientes
demasiado bajo, y también demasiado alto. Para el modelo anisétropo estandar estos valores son
e, = 1,01;epr = 0,03 v e, = 10,85; e = 0,27 respectivamente. Para el modelo de velocidad de

friccién direccional, los resultados mas alejados se han dado para € = 1,0 y € = 11,0:
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Caso 1

02 02
015 015 ¢
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Casol. Modelo anis6tropo estandar (.= 1.01; r=0.03)
02 02
015 8 015 ¢
3
£ 2
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o | I I I 0
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Casol. Modelo anis6tropo esténdar (e, = 10.85 ; er=0.27)
02 02
015 015 ¢
s
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01 01 &
8
0.05 0.05
0 0
10 20 30 40 50
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Casol. Modelo velocidad de friccién direccional (e= 1.0)
02 02
015 B 015 ¢
€ £
= 3
01 8 01 §
8
0.05 B
0 L I I I
10 20 30 40 50
t(s)
Casol. Modelo velocidad de friccién direccional (e= 11.0)
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015 ¢
2
g
01 £
5
0.05

t(s)

Figura 8: Experimento 1. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracién, promediada en la vertical,

en la seccion de medida. Datos experimentales y simulaciones con mayor error para cada modelo
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Si se comparan los resultados de las simulaciones donde el error ha sido mayor con los datos
experimentales, se observa la enorme influencia que tienen los coeficientes de dispersién en el
modelo, al ser los resultados totalmente diferentes al caso donde el error es minimo. En esta figura
se observa perfectamente, que al usar coeficientes de dispersion demasiado bajos, la dispersion
es excesivamente baja en comparacion con los datos experimentales, todo lo contrario a lo que
sucede al tomar coeficientes elevados, donde la dispersién del soluto en la simulacién es muy alta.
Este hecho es observable desde los primeros instantes de la simulacién. Esto se puede observar
en las figuras 9 y 10, donde se representan para cada modelo de dispersion, el mejor resultado,
junto con los dos peores con los coeficientes ya mencionados, para los instantes t = 1,2,3 y 4
segundos. Se observa, ya en el primer segundo de la simulaciéon las diferencias al usar distintos
coeficientes de dispersion las diferencias son notables. También es interesante observar que al
abrir la compuerta el flujo del canal penetra en la cubeta donde se encuentra el soluto. Esto se

debe a que en el caso 1, el calado de la cubeta es la mitad que el calado en el canal.

€, =1.0L:e,=0.03 G 3 €, =1.01;,=0.03

Tiempo : 2.0's

€, =1.01;p=0.03

Tiempo : 4.0's

Figura 9: Caso 1. Distribucién en el plano (z,y) de la concentraciéon promedio vertical en distintos tiempos y
usando distintos coeficientes de dispersion. Modelo anisotropo estandar. t=1s (a), t=2s (b), t=3s (c) t=4s (d) y
de izquierda a derecha valores €1, y er
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=10 z =10 =3

Tiempo: 105 1.0 Tempo : 1.0's Tiempo : 2.0s Tiempo : 2.0'5

=10 [ e=10 =20 =110
Tiempo : 3.0's i 1305 : 1305 Tiempo : 4.0's Tiempo : 4.0 Tienpo : 4.0

c) d)

Figura 10: Caso 1. Distribucién en el plano (z,y) de la concentraciéon promedio vertical en distintos tiempos y
usando distintos coeficientes de dispersion. Modelo de velocidad de friccion direccional. t=1s (a), t=2s (b), t=3s
(c) t=4s (d) y de izquierda a derecha valores €

Finalmente, se espera que al dejar pasar un tiempo mayor en las simulaciones, las diferencias
acrecentaran. Esto lo podemos observar en la siguiente figura (11), donde se presentan las mismas
simulaciones en t = 10s:

concentracion

0.000 0.154 0.309 0463 0617

Tlempo-]os w\|\\\II\\II|\\III\\II|\\IIIH

Figura 11: Caso 1. Vista general de la propagacion de la concentracién promedio vertical. Modelo anisétropo

estandar para distintos coeficientes.

Tras realizar este andalisis a los modelos de dispersién anisétropo estdndar y de velocidad
de friccién direccional podemos extraer varias conclusiones. En primer lugar se observa que el
modelo anisétropo estandar reproduce mas fielmente los datos experimentales que el modelo de
velocidad de friccién direccional cuando los coeficientes de dispersion usados son los adecuados.

También hay que decir, que se ha sobrestimado la influencia de la dispersion transversal, al ob-
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tener los mejores resultados cuando el coeficiente es el minimo usado. Sin embargo, el coeficiente
de dispersion longitudinal dado en la bibliografia concuerda perfectamente con el experimento
realizado, obteniendo el error minimo para e;, = 5,93. Por ultimo, se ha observado la enorme
influencia que tienen los valores de los coeficientes €, y er en el modelo anisétropo estandar,
como € en el modelo de velocidad de friccidén direccional, al empeorar mucho los resultados de

las simulaciones cuando los coeficientes usados no son los adecuados.

De igual forma se ha realizado un anélisis de sensibilidad de los dos modelos de dispersion

para los caso 2, 3 y 4 descritos al principio de esta seccién. Se pueden consultar en el anexo E.1.
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6 Conclusiones

Tras la realizacion de este trabajo, se cumplido con los objetivos propuestos. Se han evaluado
varios modelos de dispersion para solutos pasivos en flujos transitorios de agua, familiarizan-
dose asf con algunas de las técnicas utilizadas en la resolucién de este tipo de problemas. En
este proceso, se han estudiado por separado los fendémenos maés relevantes que tienen cabida
en la elaboracién de un modelo computacional de simulacién que resuelva satisfactoriamente el
transporte y dispersiéon de un soluto en agua.

Atendiendo a dicho analisis, las conclusiones extraidas son:

= En el momento en el que un problema de ecuaciones en derivadas parciales es discretizado,
aparece un error intrinseco a esta discretizaciéon. En el estudio de este error, denominado

numeérico, se ha analizado la influencia de la malla y del orden de simulacién:

e En analisis de la malla utilizada ha quedado comprobado, que el resultado de la
simulacién mejora en la medida que ésta es refinada, con la limitacién de un ntimero

maximo de celdas por malla impuesto por el coste computacional que ello conlleva.

e En el estudio del orden de simulacién, se ha constatado la enorme influencia que este
tiene sobre los resultados de la simulacion. Al comprobar las diferencias entre primer
y segundo orden de simulacién en este trabajo, ha quedado reflejada la necesidad de

usar un segundo orden de simulacién para minimizar el error numérico introducido.

= Cuando en la simulacion se introduce una difusién fisica, ésta se anade a la ya provocada
por el caricter discreto del problema, aumentando de forma considerable el error en los
resultados. Para disminuir este error, se ha introducido un correccién al error numeérico.

Tras aplicar esta correccién se ha comprobado una importante mejora en los resultados.

= Por ltimo, en el analisis a los dos modelos de dispersion, se ha comprobado la enorme

influencia que los coeficientes de dispersién tienen sobre los resultados de la simulacion.

e En el caso del modelo anisotropo estdndar se ha comprobado que para los casos test
utilizados en este trabajo, los valores de los coeficientes de dispersién €7, y ey usados
en las simulaciones estan dentro del rango de los valores aportados por la biliografia.
Sin embargo estos no se ajustan perfectamente al estudio realizado en este trabajo.
Esto es debido a que dichos coeficientes han sido calculados para flujos en rios, cuyas

condiciones son muy diferentes a los casos test aqui estudiados.

e Para el modelo de velocidad de friccién direccional, la estimacién del coeficiente de
dispersién € ha sido acertada, al obtener un error del mismo orden que en el mo-
delo anisétropo estandar. Sin embargo, al no contar con valores en la bibliografia,
se obtienen errores de diferente orden para los distintos valores de € de una misma

simulacion.

Por tanto, podemos concluir que tras realizar este anélisis de sensibilidad, el modelo de

dispersién anisétropo estdndar se ajusta mejor a los casos test utilizados en este trabajo.
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Anexos



A Tensor de dispersion

En la ecuacion (6) del capitulo 2, K representa el tensor de dispersion del soluto transportado
en el fluido. Este es evaluado considerando difusiéon molecular, difusién turbulenta y dispersion

por gradiente de velocidades:

= Difusiéon molecular.

Cuando se introduce un soluto en un fluido en reposo, éste sufre un proceso de dilucién.

Dicho proceso se describe con la Ley de Fick [6] en 3D:

Ji=-Dun Vo (39)

Donde ¢ es la concentracién de soluto, Jg es el flujo difusivo, y Dy, el tensor de difusion

molecular. Es diagonal dado que la difusién molecular es un proceso isétropo:

Dm 0 0
Dm=| 0 D, 0 (40)
0 0 Dn

Si el fluido esta en movimiento, producird un transporte por arrastre de la sustancia. Asi,

denotando J, al flujo advectivo y u al vector velocidad @ = (u, v, w), se puede expresar:

J. = oéu (41)

Por lo que se puede expresar el flujo masico como:

J=Ja+Jg=¢u—DnVe (42)

Aplicando la ecuaciéon de conservacion de la masa, podemos expresar la ecuacion del trans-

porte de una sustancia soluble como:

S+ V(o) = V(Do) (43)

s Difusion turbulenta.

La mayoria de flujos existentes son de caracter turbulento. Existe en ese caso una variacién
aleatoria de las magnitudes caracteristicas que definen el problema, como pueden ser velo-
cidad y concentracion. Reynolds propuso descomponer en esta situacion cualquier variable

del flujo en su valor medio mas la fluctuacion [6]. Tomando una variable genérica a:

a=a+d (44)
Donde a’ representa la fluctuacion, y a la media temporal, definida como:
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1 T
a= /0 adt (45)

Donde T es el periodo de promediado, pequeno en la escala de tiempos del flujo medio
pero grande comparado con las fluctuaciones turbulentas. Por definicién, la media de la

fluctuacion es cero, pero no asi la media de su cuadrado [6]:

_ 1 [T
a’:T/ (a—a)dt=a—a=0 (46)
0

_ 1 T
a? = - / adt 0 (47)
0

Esto implica que tampoco la media del producto entre fluctuaciones de magnitudes co-
rrelacionadas sea cero (a’b’ # 0), lo que conlleva un transporte neto de momento en las
ecuaciones del movimiento (esfuerzos turbulentos) [8]. Si ahora lo aplicamos al vector ve-

locidad y a la concentracién:

¢o=0+¢ o
Sustituyendo u y ¢ en (43) obtenemos:
WD) |9 (54 )0+ 1)) = V(DWV(G+ ) (9)
Finalmente, teniendo en cuenta (46) y (47):
f;‘f +V (¢u) + V (¢'u') =V (D V) (50)

Expresando la difusion en flujos turbulentos de la misma forma que la Ley de Fick [6], es

posible definir ¢’u’ como:

Ju = —DyVé (51)

Donde Dy es el tensor de difusiéon turbulenta.

Por lo tanto, podemos expresar (50)como:

20 4V (¢u) = V (D + Dy)V0) (52)

Difusi6én por gradiente de velocidades.

Considerando un problema en el que la dimensién transversal es menor que la longitudinal,

supuesto valido para muchos cauces naturales, al dejar pasar el suficiente tiempo es posible
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afirmar que un soluto en suspensiéon se habra mezclado completamente en la direccién

vertical, por lo que se puede promediar la formulacion en la vertical [1].

Asi, se aproximan @ y ¢ como la suma de su valor medio en la vertical U y ® maés la

variacion sobre ese valor u” y ¢”:

a=U+u" o¢=d+¢" (53)
Donde se define U y & como:
1ot 1 [he
U:h/0 udz <I>:h/0 ¢dz (54)
Si introducimos (54) en (52) obtenemos [1]:
8(2;13) + V (®rU) +V </Oh u”(b”dz) =V ((Dm+Dy)V®) (55)

Donde el tercer término, representa el efecto del gradiente vertical del campo de velocidades.

Este se puede representar como:
h
_ / W' ¢"dz = hDyVd (56)
0

En el que Dy, denominado dispersion, introduce un efecto similar al de difusién turbulenta.

Finalmente, podemos expresar la ecuacion del transporte promediada en la vertical susti-
tuyendo en (55), para obtener:
O(h®)

S5+ V (®hU) = V (h (D + Dy +Dy) V) (57)

Donde el tensor suma Dy, + D¢ + Dy es conocido como tensor de dispersion, el cual

denotamos por K.

En el caso del tensor de difusiéon molecular, los valores que toman sus coeficientes esté en-
tre 0,5-1072 y 2. 10*9m2/s que, como se verd, son varios 6rdenes de magnitud inferiores a
los aportados por la difusion turbulenta y dispersion por gradiente de velocidades, de ahi que
generalmente en problemas en los que existe turbulencia, éstos se desprecien [6]. Para el tensor

de difusion turbulenta tenemos que:

D D
Dtyz Dtyy

Sin embargo, en los casos en los que la direccion del flujo coincida con los ejes, las componentes

de fuera de la diagonal se anularan, permitiendo asi evaluar el tensor con dos coeficientes:

D 0
D¢, = bra (59)
0 Dy, ).,
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Figura 12: Coordenadas del flujo z'y’

Donde 2’y denotan los ejes de coordenadas coincidentes con la direccion del flujo

De esta forma, se puede denotar Dy,, como término longitudinal (Dy, ) y Dy, como término
transversal (Dy,.). No obstante, dada la naturaleza anisétropa de la turbulencia, rara vez encon-
traremos esta situacion por lo que, para resolver este problema, se introduce una matriz rotaciéon
que haré enfocar la matriz diagonal en cada punto del dominio en la direccién en la que se mueve

el flujo:

D ( cos(a) —sen(a) ) < Dy, 0 ) < cos(a)  sen(a) ) ( Dy,, Dy, )
t = =
sen(a)  cos(a) 0 Dy, oy’ —sen(a) cos(a) Dy,, Dy,
Siendo « el angulo que forma la direccion del flujo con el eje de abscisas en el sistema

cartesiano (Figura 12). Asi calculamos los coeficientes del tensor dispersion como:

Dy,, = Dy, cos*() + Dy, sin®(av)
thy = Dtyac = (DtL - DtT) Sin(a) COS(O() (61)
Dy,, = Dy, sin?(a) + Dy, cos? ()

De esta forma se obtiene una matriz de dispersiéon Dy cuyos coeficientes se calculan a partir

de DtLyDtT:
D
D= e ! (62)
0 Dy,

Este tensor viene determinado por la friccién del flujo sobre los contornos rigidos, y ha sido

formulado en muchos casos con leyes semiempiricas como las dadas en [9] y |1] :

Dy, =023u*h Dy = 0,15u*h (63)

Donde u* representa una nueva magnitud llamada velocidad de friccién por tener estas di-
mensiones, aunque no es realmente una velocidad de flujo. Se define mediante la denominada Ley
de la Pared [8] donde, por analisis dimensional, se relaciona el esfuerzo en la pared (denotados

como 7,) con p de la forma:
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En problemas 1D.
La extension del calculo a dos dimensiones puede hacerse de distintas formas:

a) Estimacion del modulo de la velocidad de friccion

. u? 4+ v?
[u™| = \/pgh|S¢l =n 917 (65)

b) Estimacion de las componentes de la velocidad de friccion

. uvu? + v?
u" = +/pghSiz =n QT (66)

vvu? + v?
v = /pghSsy =n 9 (67)
Las velocidades de friccion dadas en (65), (66) y (67) determinan la forma del modelo de
dispersién utilizado.
Para obtener el tensor de dispersiéon por gradiente de velocidades, en primer lugar tomamos
las mismas coordenadas definidas para el tensor de turbulencia tras la rotacién de los ejes. Asi,

por definicién la dnica componente no nula del vector velocidad serd en la direccién x. Por lo

D,, 0

D,, = 5,86u*h (69)

que el tensor quedard de la forma:

Siendo evaluado de la forma |1]:

Con un valor mucho méas elevado que el coeficiente de difusién turbulenta Dy, . Con esto

podemos expresar el tensor de dispersiéon K como:

Dy, +D,, 0 K, 0
K= | P = °F (70)
0 Dy, 0 Ky

Donde Ky, = Dy, + D, y K1 = Dy,.
Asi, finalmente es posible expresar la ecuacion del transporte (4) de la forma:
d(he)  O(hup)  I(hvo) 0 ( h@qb) 0 ( h@gf))

o " or oy ax\Btar ) Tay \ BTy

(71)

Donde llamamos coeficiente dispersion longitudinal a K y coeficiente de dispersion transversal
a KT.
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B Esquema numérico

El sistema 4 x 4 de ecuaciones en derivadas parciales (ecuacion (5) del capitulo 2) puede
resolverse de manera conjunta o bien desacoplarse para su resolucién numérica en un sistema
3 x 3 que resuelva el flujo y una ecuacion adicional que resuelva el comportamiento del soluto
que es transportado y difundido en el agua. Para este trabajo se opta por la segunda opcién.
Aunque pueda parecer obvio y natural, el desacoplamiento de las ecuaciones se tiene que hacer
cuidadosamente para garantizar su correcta resolucion.

Como se ha mencionado en el capitulo 2 de este trabajo, las ecuaciones ((1) (2) (3)) de dicho
capitulo representan las leyes de conservacion escritas como un sistema, y dicho sistema se puede
escribir en forma conservativa como

887{;. + V- -E(U) =S(U) (72)
donde E = (F,G), donde F y G representan las variables de forma agrupada ((6)).

En cada una de las celdas del dominio se resolvera el sistema (72), utilizando el método de
voltmenes finitos [10], para calcular el valor de las variables (h, hu y hv) en el centro de la celda.

Para ello se integra la ecuacion (72) sobre un volumen fijo €2

9 / U, 1)d + 7{ Endi — / SdQ (73)
ot Jq 29 Q

donde 09 y n = (ng,ny) son el contorno y el vector unitario normal al volumen (2, respecti-
vamente. Asumiendo una representacion discreta de las variables conservadas; una formulacion
descentrada (upwind) unificada de los flujos y los términos fuente y una discretizacion explicita

del término temporal, la ecuacion (73) se puede escribir como:

vt —un)  YE _
(U~ oY) A Z)—l—Z(En—S)Zlk:O (74)
k=1

A;

donde NFE es el numero de celdas vecinas de la celda i (NE=3 en mallas triangulares) y A;
representa el 4drea de dicha celda.

A través del uso de matrices Jacobianas aproximadas locales en cada pared de célculo k
(linealizacion de Roe) y sus valores y vectores propios (5\ y €, respectivamente) se llega finalmente

a la ecuacion (75) que se resuelve en cada celda i [11]:

X A NE 3 .
Ut =07 = =303 [k (75)

! k=1m=1
donde [j representa la longitud de la pared k y 4% expresa de manera compacta las contribuciones
de flujos y términos fuente en la pared k. El significado de la expresion (75) es simple: las varia-
bles conservadas en cada celda ¢ en el instante de tiempo siguiente n + 1 dependen directamente

del valor que tenfan en el instante anterior de tiempo, n, y de las contribuciones provenientes de
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Figura 13: Boceto de aproximacién volimenes finitos 2D

las celdas colindantes a través de los lados, k, de la misma (ver Figura 13).

Por ultimo, el paso de tiempo At se calcula de forma dindmica como en (9) del capitulo 2 :

At = CFLmin iik 0<CFL<1 (76)
’m kL
donde
dzxy = min(x, x;) N (77)
k — Xis Xj Xi = MAX lk
k=1,NE

siendo 7 y j las celdas que comparten la pared k.

En ((9)) se observa que cuanto mayor es el area de la celda, mayor es el paso de tiempo,
es decir, el proceso de calculo es mas rapido si las celdas son mas grandes. Sin embargo, la
generacion de celdas de gran tamano conlleva la pérdida de precision de la informacién, ya que,
al ser un método de primer orden, en cada celda se calcula un valor para una variable que serd
constante en toda ella. De modo que una celda con una gran area podria no captar bien la
variacion de calado, de velocidad o incluso de topografia que podria existir en la misma. Por esta
razon la eleccién del tamano de celda es de gran importancia a la hora de su generacion, siempre

buscando un compromiso entre precisiéon y velocidad de calculo.

B.1 Resolucién de la ecuacién de transporte

Como se ha comentado en la seccidn 2.2 de este trabajo, se desacopla la ecuacion del trans-
porte del soluto definiendo un tnico flujo numérico ¢, relacionado con la linealizacion de Roe.

Con ésto se definen un esquema numérico de primer y segundo orden.

B.1.1 Esquema de primer orden

Al proyectar el problema en la direcciéon normal de la pared k que separa las celdas i y j, el

flujo numeérico qi se define como:

G =i+ (X* 5 ’e“l): (78)

-



donde ¢; = (hun);. El esquema numeérico para la ecuacién de transporte definida en la

ecuacién 11 del capitulo 2 se escribe como:

Ng

(h) ™ = (ho)} — S0 S (a0)l (79)

b k=1
donde:
. { ¢ if >0
¢k = . 1 (80)
¢; if q;, <0
Desde un punto de vista fisico, la nueva masa de soluto en la celda se puede ver como el
intercambio de voltmenes de agua con cierta concentraciéon a través de las paredes vecinas y
la mezcla de ellas (método de volumen finito de Godunov) con la masa existente en el instante
previo. Con ésto, las celdas de contorno de salida requieren un tratamiento especial para aplicar
esta técnica. Como el concepto de flujo numérico se ha recuperado para la ecuaciéon de transporte
de solutos, es necesario definir un flujo numérico también en la pared de contorno de salida con
el fin de asegurar la conservaciéon de la masa de soluto. Como se muestra, la formulacién se
reduce al célculo de un flujo numeérico ¢* utilizando los valores promediados ya calculados en
cada pared de la parte hidrodindmica. Ademas de garantizar una perfecta conservacion y una
solucion acotada y no oscilatoria [15], este discretizacion disminuye sustancialmente el nimero
de calculos que serian necesarios para el sistema acoplado completo.
Este método de soluciones finitas se reduce a la discretizacién upwind clasica en diferencias
finitas en 1D (capitulo 2).

B.1.2 Esquema de segundo orden

También vamos a utilizar un esquema de segundo orden, basado en la aproximacion MUSCL-
Hancock (ver Van Leer [13]). A partir de la formulacién del esquema de primer orden, se toma un
algoritmo de dos pasos para obtener mejor precision. En primer lugar, la solucién en cada celda ¢
estéd linealmente reconstruida utilizando los vectores gradiente L; y la informacién proporcionada

por las tres celdas vecinas ji , j2 y j3 (véase la figura 13)
L,=J( (81)
Ujz — Ujy

1 - —
J— ( Ys — N y2+y1> (82)

donde

(962 - 331)(y3 - 3/1) - (553 - 961)(1/2 - yl) —x3+T1 T2 —T1

y (x1,y1), (x2,92) v (z3,y3) son el el centro de coordenadas de las celdas ji, jo y j3 respectiva-

mente. Las pendientes limitadas L; se obtienen mediante el llamado limitador (®).



En este trabajo, se usa el limitador propuesto por Sweby [16]:

®(r) = max[0, min(pr, 1), min(r, 5)] 1<B8<2 (84)

Por lo tanto, es posible obtener los valores en los bordes de acuerdo a la limitacién de las
pendientes y la posicién de los vectores r desde el punto medio M de la pared de la celda p al

centro de la celda ¢ de la siguiente forma:

urp = wi +ripL; (85)

La figura 14 muestra un esquema de las variables y la reconstrucciéon lineal para la aproximacion

MUSCL-Hancock.

Figura 14: Reconstruccion MUSCL-Hancock

Asi, para cada interfaz p entre 7 y j, las cantidades u, y u.j, pueden ser definidas representando
una interpolacién adecuada para cada borde de las celdas ¢ y j respectivamente. Una vez que los

valores son reconstruidos para cada interfaz asegurando que

min(u;, u;) < upp, wyp < max(u;, uj) (86)

Se requiere un paso intermedio entre el tiempo t” y t"*! para lograr un esquema preciso de

segundo orden en el espacio y el tiempo en funcién de las contribuciones de las paredes de cada

celda:
Ng
Ur, /2= Urp — 24, Z(fscln)lk,ilk (87)
k=1
donde
5(qn)]k,i = (an);;, — (an), (88)
Un segundo paso se calcula entonces, en relacion con el flujo numérico ya mencionado qi
Ng
n n At
(h@)i = (ho)? = = > (a0)1 sl (89)
b k=1
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C Resultados del analisis de problemas lineales de conveccién

Se presenta en este anexo, un andlisis cualitativo de la influencia de la malla y el orden del
método de simulacién en problemas lineales de conveccién, estudiado en el capitulo 3 de este

trabajo.

C.1 Influencia de la Malla

Para mostrar la influencia de la malla se presenta la concentracién inicial para las cuatro

mallas, incluyendo también forma y tamaifio de las celdas en la figura Figura 15.

Max = 1.0
Necel = 25000

Max = 1.0
Necel = 225014 Necel = 675025

Figura 15: Namero de celdas y concentracion en t=0s

Los resultados obtenidos en las posicién final para el primer orden se muestran en la figura
16 :

Necel = 25000 Necel = 74984
Max = 0.1650687832 Max = 0.2012353487

Necel = 225014 Necel = 675025
Max = 0.3121430995 Max = 0.4240520392

Figura 16: Perfil gaussiano en primer orden(t=150s).
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Se observa como al aumentar el niimero de celdas el resultado final se acerca mas a la solucién
exacta, con lo que nos hace extraer como conclusién la necesidad de usar una malla lo suficien-
temente fina para evitar el error numérico, valorando la limitacion de un nimero maximo de
celdas para evitar que el tiempo de simulacién aumente en exceso en comparacién con la mejora

introducida.

C.2 Influencia del orden de simulacién

Para el andlisis de la influencia del orden del método de simulacién se muestran en las figuras
(17) (18) (19) (20) los perfiles de concentracion en el instante final en primer y segundo orden

junto con la solucién exacta:

Necel = 25000
Max = 1.0

Necel = 25000 Necel = 25000
Max = 0.1650687832 Max = 0.5081105569

Figura 17: Malla 25000. Solucion exacta, primer y segundo orden en t=150s.

7055890287

Figura 18: Malla 74984. Solucién exacta, primer y segundo orden en t=150s.

Necel = 225014
Max = 0.3121430995

Figura 19: Malla 225014. Solucién exacta, primer y segundo orden en t=150s.

Necel = 675025 Necel = 675025
Max =1.0 Max = 04240520392

Figura 20: Malla 675025. Solucion exacta, primer y segundo orden en t=150s.
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A partir de las figuras 17 , 18 ; 19 y 20 se observa como al usar un modelo de segundo orden
en la simulacién, los resultados se acercan mucho mas a la solucién exacta, por lo que usando
este modelo la dispersion numérica introducida es mucho menor.

Por altimo se incorporan los graficos con la forma del perfil en el instante final para cada una
de las mallas en primer y segundo orden junto con la solucion exacta (Figuras:21, 22, 23 y 24 ),
donde se observa tal vez con mas claridad la influencia del orden de precisién y el tamano de la

malla:

Malla: 25000 celdas

Primer orden
1 —— Segundo orden
7 t oo Solucion exacto
i
09
08
0.7
[
‘§ 0.6
T
o 054
g
8 0.4
0.3
0.2
0.1
0
0 50 100 150 200 250 200 350 400
Distancia
Figura 21: Perfil en t=150s en primer y segundo orden malla 25000.
Malla: 74984 celdas
Primer orden
. —— Segundo orden
] | = Solucidn exacta
i
0g H
08
0.7
[
§ 0.6
T
o 054
g
S 0.4
0.3
0.2
0.1
0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
Distancia

Figura 22: Perfil en t=150s en primer y segundo orden malla 74984.
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Malla: 225014 celdas

Primer orden
1 — Segundo orden
] | = Solucidn exacta
i
09 H
08
0.7
[
‘§ 0.6
€
@ 0.5
2
8 0.4
0.34
024
0.4
0
0 50 100 150 200 250 00 350 400
Distancia
Figura 23: Perfil en t=150s en primer y segundo orden malla 225014.
Malla: 675025 celdas
Primer orden
. —— Segundo orden
] i = Solucidn exacta
09
08
0.7
[
§ 0.6
€
@ 0.5
2
S 0.4
0.34
024
0.4
0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
Distancia

Figura 24: Perfil en t=150s en primer y segundo orden malla 675025.

En (21),(22), (23) y (24) se puede observar como la eleccién del orden de precisién es atn
més influyente que la finura de la malla en el resultado final. Por ejemplo en la malla con 675025
celdas en segundo orden la mejora introducida es pequena respecto a la malla con 225014 celdas,

por lo que cabe esperar que un aumento de celdas atn mayor no tendra la eficiencia requerida

en la mejora de la solucién respecto al tiempo empleado en realizarla.

Se incorporan en la tabla 9 los valores de concentracién méxima para cada una de las simula-
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ciones, donde se observa con claridad la mejora de los resultados al aumentar la finura de la malla
y, de forma atin méas apreciable, al aumentar el orden de precisién, dado que la concentraciéon

maxima es 1.0 para la solucién exacta.

’ Celdas H Méximo(1°orden) ‘ Méximo(2°orden) ‘ Solucion exacta

25000 0.165 0.508 1.0
74984 0.201 0.706 1.0
225014 0.312 0.853 1.0
675025 0.424 0.927 1.0

Tabla 9: Concentraciones maximas en t=150 s

En definitiva, como se ha comentado en el capitulo 3 de este trabajo, existe la necesidad de
usar una malla con la mayor finura posible y un segundo orden en el método de simulacién para

minimizar el error numérico introducido.

40



D Resultados del analisis en problemas lineales de conveccidon-
difusién
En este anexo se puede consultar el anélisis cualitativo realizado para problemas lineales de

conveccidon-difusion correspondiente al capitulo 4 de este trabajo.

D.1 Correccion a la difusion

El perfil de concentracién inicial para este andlisis corresponde a una funcién delta de Dirac.
Al liberar una cantidad de masa constante en una sola celda, la concentracién inicial para cada

malla es completamente diferente. Esto se observa en la figura 25:

Max=91.73 Max= 3704
NeCel= 25000 NeCel= 74984

Max= 1354.0 o= E Max= 26010
NeCel= 225014 NeCel= 675025

Figura 25: Concentracién inicial con diferentes en escalas para cada malla

Los resultados del anélisis sin correccién a la difusién numeérica se presentan en las 26, 27,
28,y 29:
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Primer Orden N 2 Segundo orden \ 25000
Solucién exacta M Sin correccién Max = 0.0798542948 Sin correccién M 0.1075121419

Primer Orden % 7 Segundo orden Necel = 74984
Solucién exacta x= 0.1 Sin correccién X Sin correccién Max = 0.1082570219

Primer Orden \ Segundo orden Nec 5014

Solucién exacta 0.1111102367 Sin correccion / ! 2374 Sin correccion 0.0968802374

Necel = 675025 Primer Orden Necel = 675025 Segundo orden
Solucién exacta Max = 0.1111092492 Sin correccion Max =0.1015467110 Sin correccioén

Figura 29: Malla 675025. Sol.exact. (izquierda), 1°" orden (centro) y 2° orden (derecha) en t=150s sin correccion.

Como se puede observar, el resultado para segundo orden es més cercano a la solucién exacta
que en el caso de primer orden, algo que se ha probado en este trabajo (Capitulo 3), algo que
también se observa si se compara el resultado del perfil de concentraciéon de la solucién exacta
con el de las simulaciones realizadas en primer y segundo orden en cada malla en el instante final
(Figura:30):
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Mallc: 25000 celddas (sin cormeccidn) Malla: 74984 celdas (sin comeccion)

Primer orden Primer orcken
Seguncio erden 015 — Segundho orden
- .- Bacto - .- Exacto
013
014
012 018

005
005
220 225 230 23 240 245 250 215 220 225 230 23 240 245 260
Distancia Distancia
Mallc: 74984 celddas (sin cormeccidn) Malla: 675025¢eldas (sin coreccion)
0.15 Primer orden 015 Primer orclen
Segunco orden — Segundo orden

014 Bacto o1a - .- Exacto

013 013

0.J2 012
g 0. g0
£ [
€ £
H H
§ 5

2ls 250 25 2% 2% 240 245 250 215 2k 235 2% 2% 240 28 250
Distancia Ditancia

Figura 30: Perfil en t=150s en primer y segundo orden para cada malla sin correccion.

De igual forma y usando la misma escala de concentracion, se ha realizado el anélisis para
las cuatro mallas introduciendo el analisis a la correccion a la difusién numeérica. Los resultados

obtenidos se presentan en las figuras 31, 32, 33, 34 y 35:

Necel = 25000 Primer Orden R Segundo orden 25000
Solucién exacta Max = 0.1110659575 Con correccion > 1 Con correccion 1135993635

Primer Orden Necel = Segundo orden ~ 74984
Solucién exacta b Con correccién Max = 0.1 92 Con correccién M .1109240472

Figura 32: Malla 74984.Sol.exact. (izquierda), 1°" orden (centro) y 2° orden (derecha) en t=150s con correccion.
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25014
1111102367

Primer Orden

Solucién exacta

Con correccién

= 675025
0.1111092492

Necel Primer Orden

Solucién exacta Con correccién

Figura 34: Malla 675025.S0l.exact.(izquierda),1°” orden (centro) y 2° orden (derecha) en t=150s con correccion.

Mailla: 25000 celdas (sin coreccldn)

014 Primer orden
Segunco arden
Exacto 0.135
013
013
013

0095 0095
009 009
224 226 278 230 23 234 236 238 220 222
Distancia
014 Malla: 74984 celdas (Con correccion)
: 0145
Primer orclen
Segunck orcen
013 Exacto 014
013 013
0125 0s

230

234 23 238 242

23
Distancia

Figura 35: Perfil en t=150s en primer y segundo

Como se ha comentado en la seccion 4.2 de este

correccién a la difusién numeérica, introduce una mejora considerable en los resultados, siendo

ésta mas notable en las simulaciones en primer orden de simulacién, donde el error numérico es

mayor.
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1087594851

225014
1102379819

Segundo orden

1085148124 Con correccién

75025 = 675025

.1095839409

Segundo orden Necel

Con correccién

Mailla: 74984 celdas (Con correccién)
Primer orden
— segundo orden
- .- Exacto

224 226 228 220 232 234 236 238 240 242
Distancia
Malla: 675025celdas (Con cormeccldn)
Primerorden

Segunco ordsn
Bacto

226 228 23 236 238 240

234
Distancia

orden para cada malla con correccion.

trabajo, el hecho de usar el método de la



D.2 Influencia de los coeficientes de difusion

En primer lugar se ha usado una matriz de difusiéon fisica de caracter diagonal isétropa
(K1 = Krp) con distintos valores, con la intencion de observar la influencia de la magnitud de
ésta sobre la simulacién.

Para ello se ha usado la malla que presenta mayor finura (675025 celdas), y usando un segundo

orden en el método de simulacion. Los resultados obtenidos se presentan en la figura (36 ):

Figura 36: Difusion isétropa para distintos valores de K; y K; en t=150s.

En el primer caso de (36) se han usado K; = Ky = 0,1, para observar como en el caso en
el que apenas existe difusién fisica, el resultado obtenido se asemeja a los casos en los que solo
tenemos dispersion de caracter numérico. Al aumentar la presencia de difusion fisica, se aprecia

como la dispersiéon en el resultado aumenta de forma considerable.

Cuando difusién fisica no es isétropa, existe una diferencia entre la dispersién longitudinal
v transversal. La realizacién de estas simulaciones tiene la intencién de visualizar como influye
este hecho en el resultado obtenido.

En primer lugar se han realizado tres simulaciones en las que existe una dispersién mayor en
la direccién en la que se desplaza la concentracién que en la direccién transversal. Los resultados

se presentan en la figura (37):

Figura 37: Difusion anisétropa con mayor dispersion longitudinal en t=150s.

Los valores usados han sido (Ky, = 2,5; Kpr = 0,1), (K1, =5,0; K =0,1) y (K1, = 10,0; K1 =

0,1) respectivamente.
Por dltimo, se han realizado estas mismas simulaciones intercambiando Ky y Kp, es decir,

usando unos valores para la dispersién transversal mayores que en la dispersion longitudinal. Los

resultados de las simulaciones se pueden observar la figura (38):
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Figura 38: Difusion anisotropa con mayor dispersion transversal en t=150s.

Tanto con la figura (37)como en (38) se observa la gran influencia que tiene en la simulacion
el hecho de tomar una dispersion fisica de caricter anisétropo. Estas diferencias tienen gran
importancia en la realizacién de modelos de dispersién de contaminantes en agua, pues son

pocos los casos reales en los que existe una dispersion fisica de caracter isétropo.
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E Resultados del analisis del transporte en flujo de lAmina libre

transitorio

E.1

Caso 2

Para el caso 2 los resultados del error en las simulaciones para el modelo anisétropo estandar

Analisis de resultados para los casos 2, 3 y 4

y velocidad de friccion direccional se presentan en las tablas (10) y (11) respectivamente:

Tabla 11: Error del modelo de velocidad de friccion direccional 2.

En (39) se representa el error de las simulaciones usando escala de colores:

EL

1.01

2.65

4.29

5.93

7.57

9.2

10.85

0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27

M. Anisétropo estandar

[ay

0.042

0.0405

0.039

0.0375

0.036

0.0345

0.033

0.0315

M.v. friccidn direccional

11

—
o
T

= N W R U N om0
T

0.039

r 0.038

r 0.037

i+ 0.036

r 0.035

r 0.034

4 0.033

- 0.032

Figura 39: Error en las simulaciones del caso 2.
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°r 0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27
€L
1.01 4.361e-2 | 4.231e-2 | 4.123e-2 | 4.031e-2 | 3.952e-2 | 3.884e-2 | 3.825e-2
2.65 3.697e-2 | 3.632e-2 | 3.578e-2 | 3.534e-2 | 3.497e-2 | 3.465e-2 | 3.437e-2
4.29 3.408e-2 | 3.373e-2 | 3.343e-2 | 3.318e-2 | 3.297e-2 | 3.278e-2 | 3.262e-2
5.93 3.247e-2 | 3.226e-2 | 3.209e-2 | 3.195e-2 | 3.184e-2 | 3.176e-2 | 3.169e-2
7.57 3.152e-2 | 3.143e-2 | 3.137e-2 | 3.134e-2 | 3.132e-2 | 3.132e-2 | 3.135e-2
9.2 3.110e-2 | 3.112e-2 | 3.115e-2 | 3.120e-2 | 3.127e-2 | 3.134e-2 | 3.143e-2
10.85 3.111e-2 | 3.121e-2 | 3.131e-2 | 3.142e-2 | 3.154e-2 | 3.166e-2 | 3.178e-2
Tabla 10: Error del modelo anis6tropo estandar experimento 2
€ 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
Error || 3.85e-2 | 3.35e-2 | 3.18¢-2 | 3.15e-2 | 3.19e-2 | 3.25e-2
€ 7.0 8.0 9.0 10.0 11.0 -
Error || 3.33e-2 | 3.41e-2 | 3.49e-2 | 3.58e-2 | 3.67e-2 -




Observamos que para el modelo anisétropo estidndar, la simulaciéon donde el error ha sido
minimo se da para los valores e, = 9,2 y er = 0,03.

Fsto nos indica que la dispersiéon transversal ha sido sobrestimada, tal y como ha ocurrido
en el caso 1. Sin embargo para la longitudinal en este caso, también se ha obtenido un valor mas
elevado que el de la bibliografia. Esto nos indica, que los valores estimados para la dispersion
longitudinal dados en (|1]) no se ajustan completamente a este experimento. Ello puede ser
debido a la forma en la que el soluto se introduce en el canal, ya que para este experimento, el
calado de la cubeta es el doble que el calado en el canal lo que hace que en este caso, el flujo no
penetre inicialmente en la cubeta, v sea el soluto quien invade el canal en los primeros instantes.

Para el modelo de friccién direccional el error minimo se ha obtenido para € = 4,0. El error
obtenido de nuevo estd en el mismo orden que el cometido con el modelo anisétropo estandar,
lo que nos indica que la estimacion de € ha sido adecuada. Aun asi, de nuevo se obtienen valores

de los errores muy diferentes segtin el coeficiente de dispersion.

Siguiendo el mismo procedimiento que el caso 1, se ha realizado un analisis de sensibilidad a
los valores del error respecto a los coeficientes usando (38).

En este caso, en el modelo anisétropo estdndar, para realizar el anélisis coeficiente de disper-
si6n transversal er, se ha fijado el coeficiente de dispersion longitudinal en e, = 9,2. De la misma
forma pero fijando ep = 0,3, se ha realizado el analisis sobre €. Los resultados se presentan en
la tabla (12):

&Er | 0.0005 | 0.0025 | 0.0054 | 0.0088 | 0.0126 | 0.0169
&r || -0.184 | -0.172 | -0.151 | -0.122 | -0.068 | 0.002

Tabla 12: Caso2. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo anis6tropo estandar.

Para el modelo de velocidad de friccion direccional obtenemos los valores de la tabla (13):

L& | 0210 | -0.132 | -0.0264 | 0.052 | 0.107 | 0.147 [ 0.182 | 0.213 | 0.240 | 0.261 |

Tabla 13: Caso2. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo velocidad de friccion direccional.

En uno y otro caso, observamos la misma tendencia que en el caso 1. El error es mas sensible
a los cambios de los coeficientes de dispersion a medida que nos acercamos al valor donde el error

es minimo.
Para el caso 2, en el anélisis cualitativo del error cometido, se presentan el perfil de concen-

traciéon a su paso por la zona de medida para los dos modelos de dispersion, en la simulacién

donde el error ha sido minimo:
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Caso 2

° o o o
> 3 & o
o

o o o o
[
Concentration

o

o

Caso2. Modelo anis6tropo estandar (g = 9.2 ; er= 0.03)

Concentration

ts)

Caso2. Modelo velocidad de friccion direccional (€= 4.0)

Concentration

ts)

Figura 40: Experimento 2. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracién, promediada en la vertical,
en la seccién de medida. Datos experimentales (arriba), modelo anis6tropo estandar (centro) y velocidad de

friccion direccional (abajo)

En la figura (40) se observa como los resultados de las simulaciones se acercan a los valores
experimentales, aunque no de forma tan precisa como sucedia en el caso 1. También se puede
observar, como para las simulaciones se ha tomado la dispersion transversal demasiado elevada,
va que en el experimento, el perfil de concentracién al llegar a la seccién de media es mayor que

en el caso de las simulaciones para los dos modelos.

Aun asi, si se representan los resultados en las simulaciones donde el error es mayor por
tomar valores de coeficientes tanto demasiado bajos como demasiado altos, se observa que el
error cometido estd dentro del rango esperado. Para el modelo anisétropo estandar los valores
donde el error ha sido mayor se ha dado para ¢;, = 1,01;er = 0,03 y ¢ = 10,85;er = 0,27,
mientras que en el modelo de velocidad de friccién direccional se ha dado para€ = 1,0y € = 11,0.

Esto lo podemos observar en la figura (41):
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Caso 2

y(m)
Concentration

s)

Caso2. Modelo anisétropo esténdar (.= 1.01 ; &r=0.03)

02 |-
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0 ‘ ‘
o 30 40 50
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Caso2. Modelo anis6tropo estandar (s= 10.85 ; £r=0.27)

Concentration

ts)

Cas02. Modelo velocidad de friccién direccional (e= 1.0)
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015 - 06§
€ £
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01 | 3
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0
0 50
t(s)
Cas02. Modelo velocidad de friccion direccional (e= 11.0)
02 |-
015 - 06§
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=
01 04§
005 02
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Figura 41: Experimento 2. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracion, promediada en la vertical,

en la seccion de medida. Datos experimentales y simulaciones con mayor error para cada modelo

20



Por ultimo se adjunta la figura 42 donde se observa la simulacién con el modelo anisétropo
estdndar en los instantes t = 1,2,3 v 4 segundos, en el caso donde el error ha sido minimo y a

su vez, donde ha sido maximo:

Figura 42: Caso 2. Distribucion en el plano (z,y) de la concentraciéon promedio vertical en distintos tiempos y
usando distintos coeficientes de dispersion. Modelo anisétropo estandar. t=1s (a), t=2s (b), t=3s (c) t=4s (d) y

de izquierda a derecha valores €1, y er

En esta figura, a diferencia de lo sucedido en el caso 1, se observa como el soluto contenido
en la cubeta invade el canal, al ser inicialmente el calado de la cubeta el doble que el calado del
canal. También se observa el efecto de los distintos valores de los coeficientes de dispersién desde

los instantes iniciales de la simulacién.
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Caso 3
Para el caso 3, se presentan los resultados de errores en las tablas (14) y (15) para cada

modelo de dispersién respectivamente:

°r 0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27
€L
1.01 4.405e-2 | 4.210e-2 | 4.046e-2 | 3.905e-2 | 3.783e-2 | 3.679¢-2 | 3.588e-2
2.65 3.474e-2 | 3.366e-2 | 3.279e-2 | 3.210e-2 | 3.154e-2 | 3.110e-2 | 3.075e-2
4.29 3.066e-2 | 3.018e-2 | 2.985e-2 | 2.961e-2 | 2.947e-2 | 2.939e-2 | 2.937e-2
5.93 2.910e-2 | 2.900e-2 | 2.900e-2 | 2.906e-2 | 2.917e-2 | 2.931e-2 | 2.948e-2
7.57 2.893e-2 | 2.908e-2 | 2.927e-2 | 2.949e-2 | 2.972¢-2 | 2.997e-2 | 3.023e-2
9.2 2.951e-2 | 2.977e-2 | 3.005e-2 | 3.035e-2 | 3.065e-2 | 3.096e-2 | 3.128e-2
10.85 3.045e-2 | 3.077e-2 | 3.111e-2 | 3.145e-2 | 3.180e-2 | 3.215e-2 | 3.249e-2
Tabla 14: Error del modelo anisétropo estandar experimento 3
€ 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0 6.0

Error || 3.51e-2 | 2.93e-2 | 2.98¢-2 | 3.21e-2 | 3.49¢-2 | 3.75e-2

€ 7.0 8.0 9.0 10.0 11.0 -
Error || 3.99e-2 | 4.21e-2 | 4.40e-2 | 4.56e-2 | 4.71e-2 -

Tabla 15: Error del modelo de velocidad de friccién direccional 3.

Para el modelo anisétro estandar el error minimo se ha dado en la simulacién donde los
coeficientes de dispersion han sido e;, = 7,57 y ep = 0,03. Como se esperaba, tras observar los
resultados anteriores, la dispersién transversal ha sido sobrestimada, mientras que la dispersiéon
longitudinal en este caso se acerca al valor dado en la bibliografia.

Para el modelo de velocidad de friccién, la simulacién con menor error viene dada al usar
€ = 2,0. De nuevo el error estd dentro del rango esperado, siendo similar al cometido por el

modelo anisétropo estandar.

Al igual que en el resto de casos, podemos observar estos errores en la figura (43):
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M. Anisdtropo estandar M.v. friccién direccional

0.044
1.01
1 F R
0.042 | 0045
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0.04
4.29 °T i
: 0.038 ol R
o
a > 0.036 7k .
L 0.039
7.57 0.034 w 6F .
5 | -
9.2 0.032 L 0.036
4 | -
10.85 0.03 5L i
L 0.033
0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27 20 R
€1 1L i
L 0.03

Figura 43: Error en las simulaciones del caso 3.

Para el analisis de sensibilidad, siguiendo (38), en el modelo anisétro estandar se ha fijado
€7, = 7,57 para estudiar la sensibilidad del error respecto de er, y de igual forma se fija er = 0,03

para analizar la influencia de er,. Los resultados se dan en la tabla (16):

&r | 0.0064 | 0.0146 | 0.0239 | 0.0336 | 0.0436 | 0.0537
&r || -0.264 | -0.264 | -0.163 | -0.023 | 0.101 | 0.191

Tabla 16: Caso3. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo anisétropo estandar.

Para el modelo de velocidad de friccion direccional se obtiene la sensibilidad de la tabla (17):

L& || -0.272 | 0.038 | 0.267 | 0.367 | 0.403 | 0.406 | 0.396 | 0.375 | 0.350 | 0.323 |

Tabla 17: Caso3. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo velocidad de friccion direccional.

Observando las tablas (16) y (17) se tiene que la tendencia es la misma que en los casos
anteriores, donde el error es mas sensible a los coeficientes al acercarnos a los valores donde el

error de la simulacién es minimo.

En el analisis cualitativo del error para el caso 3, se presenta la figura (44), donde se observan

los datos experimentales y la simulacién con menor error para cada modelo de dispersion:
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Figura 44: Experimento 3. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracién, promediada en la vertical,
en la seccién de medida. Datos experimentales (arriba), modelo anis6tropo estandar (centro) y velocidad de

friccion direccional (abajo)

Vemos que en este caso, el modelo anisétropo estandar se acerca més a los resultados experi-
mentales que el modelo de velocidad de friccion direccional. También se observa, ademés del pico
de contraccién que llega incialmente a la seccién de medida, un segundo pico de concentracién
unos segundos después. Este pico es debido a la presencia del obsticulo colocado frente a la
cubeta que contiene la concentracién de soluto.

Se incorporan también los graficos donde el error cometido ha sido mayor. En este caso con el
modelo anisétropo estdndar se ha dado para e = 1,01;er = 0,03 y e, = 10,85;¢r = 0,27. Para
el modelo de velocidad de fricciéon direccional, los peores resultados se han dado con € = 1,0 y

€ = 11,0. Estos resultados se presentan en la figura (45):
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Figura 45: Experimento 3. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracion, promediada en la vertical,

en la seccion de medida. Datos experimentales y simulaciones con mayor error para cada modelo
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Finalmente, se incorporan la figura (46) donde se observan los primeros instantes (t = 1,2, 3
y 4 segundos) de la simulaciones donde el error ha sido minimo y maximo para el modelo anisétro

estandar:

Figura 46: Caso 3. Distribucion en el plano (z,y) de la concentraciéon promedio vertical en distintos tiempos y
usando distintos coeficientes de dispersion. Modelo anisétropo estandar. t=1s (a), t=2s (b), t=3s (c) t=4s (d) y
de izquierda a derecha valores €1, y er
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Caso 4

Finalmente se incorporan los resultados obtenidos para el caso 4:

Usando el modelo anisétropo estandar, la simulacién con menor error se ha dado con € =

Tabla 19: Error del modelo de velocidad de friccion direccional 4.

10,85 y er = 0,03.

En este caso, al contar con un obstaculo frente a la cubeta que contiene al soluto, y otro previo
a llegar a ésta colocado en el fondo, la aceleracion del flujo en la zona de la compuerta aumenta,
haciendo que el flujo sea supercritico. Esto provoca, que el coeficiente de dispersion longitudinal
con el que el error de la simulacién es minimo, es el mayor usado en las simulaciones. Esto valor
estd alejado del valor aportado por la bibliografia, lo cual se debe a que dichos coeficientes estan
estimados para flujos en rios, donde no se considera la presencia de obstaculos que puedan hacer

cambiar el flujo de forma tan brusca. Para la dispersion transversal ocurre lo mismo que en los

casos anteriores, en la que se ha sobrestimado.

Para el modelo de velocidad de friccion direccional, el error minimo lo aporta € = 4,0, siendo

el error del mismo orden que en el modelo anisétropo estandar.

Estos valores también se pueden observar en la siguiente figura:

o7

°r 0.03 0.07 0.11 0.15 0.19 0.23 0.27
€L
1.01 4.824e-2 | 4.676e-2 | 4.549e-2 | 4.439¢-2 | 4.343e-2 | 4.258e-2 | 4.182e-2
2.65 4.065e-2 | 3.976e-2 | 3.900e-2 | 3.835e-2 | 3.779¢-2 | 3.730e-2 | 3.688e-2
4.29 3.661e-2 | 3.609e-2 | 3.565e-2 | 3.529e-2 | 3.498e-2 | 3.472e-2 | 3.451e-2
5.93 3.425e-2 | 3.397e-2 | 3.375e-2 | 3.358e-2 | 3.34be-2 | 3.335e-2 | 3.328e-2
7.57 3.288e-2 | 3.276e-2 | 3.269e-2 | 3.265e-2 | 3.263e-2 | 3.263e-2 | 3.265e-2
9.2 3.210e-2 | 3.210e-2 | 3.213e-2 | 3.217e-2 | 3.223e-2 | 3.230e-2 | 3.238e-2
10.85 3.171e-2 | 3.179e-2 | 3.189¢-2 | 3.200e-2 | 3.211e-2 | 3.223e-2 | 3.235e-2
Tabla 18: Error del modelo anis6tropo estandar experimento 4
€ 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0 6.0
Error || 4.13e-2 | 3.54e-2 | 3.37e-2 | 3.35e-2 | 3.41e-2 | 3.49e-2
€ 7.0 8.0 9.0 10.0 11.0 -
Error || 3.58e-2 | 3.68e-2 | 3.78e-2 | 3.87e-2 | 3.96e-2 -
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Figura 47: Error en las simulaciones del caso 4.

Para el analisis se sensibilidad en el modelo anisétropo estandar, se han fijado los valores en
er, = 10,85 y er = 0,03, para analizar la influencia de los coeficientes transversal y longitudinal

respectivamente:

&ro|| 0.0032 | 0.0069 | 0.0109 | 0.0152 | 0.0197 | 0.0240
& | -0.191 | -0.221 | -0.207 | -0.168 | -0.122 | -0.075

Tabla 20: Caso4. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo anis6tropo estandar.

La sensibilidad para el modelo de velocidad de friccién direccional se ha obtenido:

L& || -0.233 [ -0.125 | -0.012 | 0.071 | 0.127 | 0.173 | 0.206 | 0.225 | 0.232 |

Tabla 21: Caso4. Sensibilidad a los coeficientes en el modelo velocidad de friccion direccional.

Se observa la misma. tendencia que en los casos anteriores.
Por ultimo, se incorpora la figura (48) donde se representa la concentracion de soluto a su paso

por la seccién de medida, para los datos experimentales y para los resultados de la simulacién

donde el error obtenido ha sido menor:

28



Caso 4

° o o o
> 3 & o
o

o o o o
[
Concentration

o

o

Casod. Modelo anisétropo estandar (e= 10.85 ; er= 0.03)

Concentration

ts)

Caso4. Modelo velocidad de friccion direccional (€= 4.0)

Concentration

ts)

Figura 48: Experimento 4. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracién, promediada en la vertical,
en la seccién de medida. Datos experimentales (arriba), modelo anis6tropo estandar (centro) y velocidad de

friccion direccional (abajo)

Para los dos modelos de dispersién, el primer pico de concentracién en pasar por la seccién
de medida es similar al obtenido en los datos experimentales. Sin embargo, en el experimento se
observa un segundo pico de concentracién que no queda reflejado de forma nitida en las simula-
ciones. Esto es debido a que para este caso se ha subestimado el peso de la dispersiéon longitudinal
en la simulacién, al contar con un flujo de caracter supercritico en la zona de la compuerta donde

el soluto es liberado.

Aligual que en los casos anteriores, se incorporan los resultados donde el error de la simulacion
ha sido mayor para cada uno de los modelos, e;, = 1,01;e7 = 0,03 y €, = 9,2; e = 0,27 para el
modelo anisétropo estandar, y € = 1,0 y € = 11,0 para el de velocidad de friccién direccional, en

comparacion con los resultados experimentales. Esto lo podemos observar en la figura (49):
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Figura 49: Experimento 4. Evolucién temporal de la distribucién de la concentracion, promediada en la vertical,

en la seccion de medida. Datos experimentales y simulaciones con mayor error para cada modelo
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Por ultimo se incorporan en la figura (50) los instantes ¢t = 1,2,3 y 4 segundos de las simu-

laciones para el modelo anisétropo estandar, donde se ha obtenido el mejor y el peor resultado:

Figura 50: Caso 4. Distribucion en el plano (z,y) de la concentraciéon promedio vertical en distintos tiempos y
usando distintos coeficientes de dispersion. Modelo anisétropo estandar. t=1s (a), t=2s (b), t=3s (c) t=4s (d) y
de izquierda a derecha valores €1, y er
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F Programas informaticos auxiliares

F.1 Visualizacién de los datos: Gnuplot

Para generar los graficos se ha usado el programa de software libre Gnuplot. Este programa
de codigo abierto y multiplataforma (http://www.gnuplot.info/) permite generar todo tipo de
graficos a partir de datos y funciones. La gran versatilidad que presenta a la hora de generar

graficos, hace de este programa uno de los més usados para esta tarea.

Las gréficas se pueden ser generadas directamente por pantalla, o en el formato de imagen
deseado. Para ello es posible trabajar de forma interactiva o en modo por lotes (modo bach),
mediante el uso de scripts. Esta segunda opcién permite agilizar el proceso enormemente, prin-
cipalmente cuando el trabajo a realizar consiste en la generacién de un mismo tipo de graficos

para distintos datos.

En este trabajo se ha usado esta segunda opcién dado el elevado niimero de graficos a generar.
Para ello se han elaborado varios scripts. Por ejemplo, en el capitulo 5 del trabajo se ha realizado
un script, en el que se ha usado un bucle iterativo para generar una imagen de la concentracion
a su paso por la seccién de medida en cada una de las simulaciones realizadas. El uso de este
método en este trabajo ha permitido la agilizacion del proceso, ademés de la obtencion de grafi-

cos donde la visualizacién sea exactamente la misma.

Ademas de generar graficos en 2D, este programa permite la visualizacion de datos y funciones
en forma tridimensional. En este trabajo no ha sido necesario el uso de estas funciones.

La figura 51 es un ejemplo de grafico realizado con gnuplot en este trabajo.
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Figura 51: Ejemplo de gréfico realizado con gnuplot usado en este trabajo.
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F.2 Visualizacion de los datos: Paraview

Para la mejor interpretaciéon de los datos obtenidos en la simulaciones, se ha usado un progra-
ma de forma auxiliar llamado Paraview (http://www.paraview.org/ ). Este programa de software
libre, creado por la compania Kitware, Inc. ha sido diseniado para la visualizacién de todo tipo
de datos. La sencillez de su interfaz permite de forma intuitiva usar la diversas funciones que el
programa ofrece. En este trabajo se ha usado para visualizar las mallas utilizadas y el valor de
todas las variables en ella. En la figura 52 puede observarse los resultados de tres de la simula-
ciones realizadas, donde vemos la evolucién de la concentraciéon de soluto a lo largo del canal en

un tiempo determinado:
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Figura 52: Visualizacion con Paraview.

La visualizacién de los datos con Paraview, se realiza a través de archivos tipo .vwik. Estos
ficheros son volcados por el programa de simulacién junto con los datos obtenidos de la simulacion.

Asi, con el uso del programa se han realizado principalmente las siguientes operaciones:

= Visualizacién de las celdas de la malla y valor de las variables del problema en cualquiera

de ellas.

= Visualizacion de las variables usando escala de colores. Esta funciéon permite ademés mo-

dificar la escala segin la necesidad del problema.
s Visualizacion tridimensional de la simulacion escalando la variable deseada.

= Obtencién de imégenes y animaciones de la simulacién en cualquier instante de la simula-

cion.

El uso de Paraview en este Trabajo, ha permitido una mejor comprensiéon de los resultados

obtenidos para las distintas simulaciones.
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G Ficheros del proceso de simulacién

Condiciones de la simulacién

El programa de simulacién necesita ficheros de entrada en los que se especifican los pardmetros

de la simulacion. En este trabajo, se ha trabajo principalmente con dos de estos ficheros:

s Fichero .cond

En este fichero se definen los principales parametros de la simulacion:

e Tiempo inicial de la simulacién: La simulacién puede iniciarse desde el instante que

sea necesario. Este parametro indica el instante en el que se inicia la simulacién.

e Tiempo final de la simulacién: Este pardmetro le indica al programa de simulacion el
instante en el que finalizar la simulacién. El valor se tiene que pasar en segundos y

tiene que ser mayor que el instante inicial.

e CFL: Es un parametro de caracter adimensional de gran relevancia en la simulacién.
Los cambios en este influyen en la estabilidad del proceso de simulacién y en el paso

de tiempo.

e Volcado de pantalla: Este parametro indica el nimero de pasos de tiempo. Asi, es
posible conocer el estado de la simulacién volcando la informacién segiin el valor de

este parametro.

e Volcado de datos: Este pardmetro, medido en segundos, indica la frecuencia con la que
se desea que el programa capture y descargue en un fichero el valor de las variables
del problema. Por ejemplo al simular 100 segundos, es posible extraer los datos cada
10 segundos, si a este parametro le pasamos el valor 10. De esta forma el programa
permite realizar andalisis con mayor o menor sensibilidad segtn desee el usuario. El
formato de los ficheros es .vtk. Con estos se podran visualizar los resultados de la

simulacién.

e Volcado de medidas: El programa de simulacién permite introducir sondas de medida
en la simulacién. Este parametro, también indicado en segundos, indica la frecuencia
con la que se quiere obtener la informacién de las sondas. El formato de salida de los
ficheros obtenidos es .out, en los cuales se presentan los datos agrupados en columnas.
Serén estos los ficheros que se utilizaran para el procesamiento de datos posterior a

la simulacién.

e Coeficiente n de Manning. Este parametro aporta la informacién de las propiedades

de la friccién en la que se realiza la simulacién.

e Calado minimo: Este parametro indica el nivel minimo de elevacion superficial de agua

a partir del cual se considera que el flujo permanece estatico.

= Fichero .solutes En este fichero se especifican los parametros correspondientes a las

caracteristicas del soluto:
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e Numero de solutos: Este parametro, es el ntmero entero que indica el ntimero de

solutos introducidos en la simulacién.

e Nombre del soluto: Existe la posibilidad de dar nombre a cada soluto mediante este

parametro.

e Tipo de soluto: Este parametro indica el tipo de soluto introducido en la simulacién.

En este trabajo con un soluto pasivo, para el cual se ha prefijado el valor 1.

e Coeficientes de difusion: Estos parametros, indican el valor de los coeficientes usados
en cada simulaciéon. En este caso se le pasan al programa dos valores de coeficien-
tes, definidos como double, los cuales indican el coeficiente de difusién longitudinal y
transversal utilizados. En el caso de usar modelos de difusién isétropos, habria que

pasar dos veces el mismo valor.

Sondas introducidas

Como se ha comentado existe la posibilidad de introducir sondas de medida en la simulacion.
En este trabajo esta funcion ha sido de gran utilidad. Al contar con datos experimentales tomados
en un una secciéon concreta de un canal de flujo de agua, ha sido posible introducir una serie de
sondas en la simulacién en la misma zona donde se encontraba la seccién de medida. De esta
forma es posible realizar un andlisis de error cuantitativo comparando los resultados el valor de
las variables en las sondas. El fichero que se aporta al programa, con las posiciones de las sondas

tiene el formato .probes, y en el se incluye la siguiente informacion:

= Niamero de sondas: Este parametro, especificado en el fichero como, NPROBES, indica el

nimero de sondas que se introducen en el dominio de la simulacion.

= Coordenadas de las sondas: Este parametro indica la posicién dentro de la malla de cada
una de las sondas introducidas. Asi, este fichero contara con tantas lineas como namero de

sondas se introduzcan en el dominio.
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