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Resumen

El propdsito de este proyecto fin de carrera es realizar un estudio numérico del
flujo y reproducir los resultados en un micromezclador del tipo SHM (Staggered
Herringbone Mixer). Los micromezcladores SHM utilizan efectos de adveccion
cadtica para fomentar la mezcla en aplicaciones en las que por sus
condiciones de operacion existen dificultades para conseguir dicha mezcla.
Estos efectos de adveccion cadtica se consiguen gracias a una serie ranuras
realizados en una de las superficies del canal. Para poder realizar el estudio
numérico se han utilizando técnicas CFD, haciéndose uso del programa
FLUENT. Frente a otros estudios de esta temdtica, en este se presenta la
novedad de no readlizar una simulacion directa de estas ranuras si no que se
emplea una condicidn de contorno equivalente. Los micromezcladores y en
concreto los del tipo SHM fienen interesantes aplicaciones dentro de la
ingenieria térmica que van desde micro-intercambiadores de calor hasta
micro-pilas de combustible
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1. Infroduccion.

Se podria definir el mezclado como la accién de juntar o unir dos o mads
componentes hasta lograr un conjunto lo mds homogéneo posible en el que la
probabilidad de encontrar una particula de cualquiera de los componentes
iniciales es la misma en todo el conjunto. Este suceso ha estado tipicamente
relacionado con el fendbmeno de la turbulencia y el caos, sobre todo al nivel
macroscopico, pero hay estudios que han demostrado que también se puede
obtener un patréon de comportamiento cadtico para fomentar el mezclado en
flujos laminares, un fendmeno conocido como advecciéon cadtica.
Si trasladamos estos conceptos de mezclado a aplicaciones de pequenos
tamanos, cuyas longitudes caracteristicas estadn entre 10 y 100 ym, nos
encontramos en el campo de los micromezcladores.
En este contexto los micromezcladores resuelven un problema tipico de estas
escalas cuando utilizamos un canal simple en el que el mezclado se produce
Unicamente por difusion. En las aplicaciones, el tiempo de residencia en el
canal es demasiado corto en comparaciéon con el tiempo caracteristico de
mezcla. Esto ocurre siempre en casos en que el nimero de Peclet
S

D
basado en la velocidad media en el canal, U, la longitud caracteristica
transversal, I, y la difusividad mdsica, D, es grande frente a la unidad. A pesar
de los pequenos valores de U vy | utilizados en los micromezcladores, el nUmero
de Peclet puede llegar a hacerse muy grande cuando la difusividad mdsica
de los distinfos componentes es muy pequena, como ocurre en el mezclado
de polimeros o sustancias orgdnicas. Hablando de manera mds ortodoxa, en
lugar del numero de Peclet deberiamos referirnos al producto del nUmero de
Reynolds y el nUmero de Schmidt

Ul v

Resc=——
v D

ya que, siendo rigurosos, el nimero de Peclet se refiere generalmente al
dmbito de la difusividad térmica. No obstante, mantendremos la notacién
utilizada habitualmente en la literatura y seguiremos refiriéndonos al nUmero de
Peclet.

Existe una relacion lineal entre el numero de Peclet (6 ReSc ) y la longitud
necesaria para el mezclado, lo que dadas las condiciones tipicas de
operacion puede derivar en longitudes excesivas si se emplea un microcanal
simple.
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Actualmente hay ya una gran variedad de micromezcladores entre los que se
puede distinguir dos grandes grupos, los micromezcladores activos, en los que
se utiliza la perturbaciéon generada por un campo externo para el mezclado, y
los pasivos en los que no es necesario aporte de energia exterior para el
proceso de mezclado ya que este se readliza enteramente por difusion o

adveccioéon cadtica.
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Figura 1 Clasificacion esquematica micromezcladores

De especial interés son los mezcladores pasivos, ya que por las pequenas
escalas a las que se trabaja y el tipo de aplicaciones en las que se usan es de
especial importancia su simplicidad para operar, el bajo coste, la facilidad de
construcciéon, la ausencia de partes mdviles, asi como su capacidad para
funcionar Unicamente a partir de un gradiente de presion.

Dentro del grupo de micromezcladores pasivos, en este estudio nos
cenfraremos en un fipo concreto: los micromezcladores SHM (Staggered
Herringbone Mixer) que de reciben su nombre por la similitud entre la
disposiciéon de un conjunto de ranuras en la pared inferior del canal y una
“espina de pescado” o una “espiga de frigo”.

Figura 2 Patron de ranuras de un micromezclador SHM
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Como veremos detalladamente mds adelante es este patrén de ranuras el
que generan una componente transversal en el flujo que da lugar a un
mezclado por adveccion cadtica, mucho mas efectivo que el puramente
difusivo.
Ejemplos de alguna de las aplicaciones de los micromezcladores en general y
del tipo SHM en particular son:

« Bioguimica y biotecnologia: andilisis y sintesis de ADN, suministro de

farmacos, andlisis médicos, efc.

* Quimica: homogenizaciéon de reactivos quimicos en disoluciones.
» Tecnologias Energéticas:

o Homogenizaciéon de flujos en aplicaciones con paredes reactivas
como las pilas de combustible.

o Favorecer la transferencia de calor en microintercambiadores de
calor.

Una de las ventajas de los micromezcladores SHM es que pueden ser
fabricados mediante procedimientos capa a capa basados en técnicas
litograficas que no pueden aplicarse a ofros micromezcladores de geometrias
mdas complejas, como los de tipo 3d -Serpentine, Tesla structure, C-shape, o L -
Shape, lo que supone una fabricacion sencilla y un bajo precio. En cuanto a
los materiales empleados, pueden emplearse desde silicona o materiales
polimétricos por su compatibiidad bioldgica, hasta el aluminio para por
ejemplo aplicaciones en las que la transferencia de calor juegue un papel
importante.

El objetivo principal de este proyecto es disenar, ejecutar y validar un modelo
de simulacion numeérica de un micromezclador SHM utilizando una condicion
de contorno efectiva que sustituye a la pared con las ranuras. Como veremaos
mas adelante, la utilizacién de dicha condicidén de contorno supone un ahorro
muy importante en el esfuerzo computacional. En cuanto a las condiciones de
operacion adelantamos que siempre se trabajara denfro del régimen laminar
considerando un fluido de propiedades (p, u, etc.) constantes. Con el fin de
observar los efectos generados por las ranuras y la evoluciéon de los gradientes
de concenfracion se utiliza un escalar pasivo como marcador.
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2. Antecedentes

Existen numerosos articulos que estdn relacionados con el problema objeto de
este proyecto fin de carrera. A continuacion se realizara una breve revision de
la bibliografia mas relevante.

Aunque existen publicaciones anteriores que pudieran tener relaciéon con
tema de este estudio, tomaremos como referencia mas antigua el articulo
Mixing, Chaotic Advection and Turbulence de Julio M. Oftino, publicado en el
Annual Review of fluid mechanics (1990). La intencidon del articulo es dar una
vision general del advecciéon cadtica y el mezclado. Se proporciona una
definicion para mezclado, se analizan los distinfos mecanismos que pueden
originar el mezclado, y se infroduce los fundamentos de la dindmica cadtica,
asi como distintos ejemplos de mezclado cadtico. Finalmente se andliza la
vinculacion de los flujos turbulentos al caos.

Nueve anos después Julyan H.E. Cartwright et al. publican An Infroduction to
Chaotic Advection. Una revision de distintos articulos en la que se proporciona
una infroduccion a resultados tedricos, simulaciones numeéricas y experimentos,
acerca de la adveccion cadtica en flujos en los que los campos de
velocidades son: no estacionarios bidimensionales, y tridimensionales tanto
estacionarios como no estacionarios.

El primer articulo que habla concretamente de micromezcladores tipo SHM es
“Chaotic Mixer for Microchannels” de Stroock et al. publicado en 2002. Es una
de las referencias bdsicas de este proyecto fin de carrera. Este articulo consta
de una peqguena infroduccidon en la que se explica la importancia de los
micromezcladores, sus aplicaciones vy los distintfos tipos existentes para
finalmente centrase en el tipo SHM (Staggered herringbone mixer).

Como paso previo se presenta un primer experimento en el que se infroducen
dos disoluciones a la enfrada del mezclador, una de ellas fluorescente. En la
base de dicho mezclador se han mecanizado pequenas ranuras que forman
un dangulo oblicuo 6 con respecto al eje longitudinal, con el fin de generar
flujos transversales a partir de un gradiente de presion axial.
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Figura 2.1 Flujo helicoidal generado por ranuras blicuas situadas en el fondo del canal.

En un segundo experimento las ranuras en la base del canal se practican
con un pafrén como el que se puede ver en la siguiente figura.
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Figura 2.2 Esquema de un mezclador SHM y secciongsansversales donde se muestra la evolucion
de la distribucion de la disolucién fluorescente iyectada a la entrada.

Como ya hemos visto, este es el tipo de mezclador denominado como
Staggered Herringbone Mixer (SHM). Con este patron de ranuras se consiguen
secuencias de flujos locales rotacionales y extensionales.

La eficiencia en el mezclado esta controlada por dos pardmetros, el grado
de asimetria en las ranuras (p) y la amplitud de la rotaciéon del fluido en cada
medio ciclo (AD), determinados por la geometria de las ranuras.
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Tras realizar varios ensayos con distinfos niUmeros de Reynolds y Péclet (Re Sc,
al tratarse de difusividad masica), se observa que para altos Pe (<2-105) la
longitud para lograr un mezclado del o = 90% se reduce hasta en un factor de
3 con respecto a el canal con aristas rectas. ¢ es un indicador del grado de
mezclado y es calculado a partir de las imdgenes de las secciones
transversales de la siguiente manera, o =<(l-<1 >?>"2siendo | el valor en Ia

escala de grises (enfre 0y 1) de un pixel y <> la media de todos los pixeles de
la imagen. Se observa un buen mezclado para un numero de Reynolds dentro
delrango (0<Re<100).

Finalmente en el articulo se analiza un caso concreto de aplicaciéon en un
reactor de protfeinas en solucion acuosa, y se menciona la posible utilizacion
del mismo patrén de ranuras (Staggered Heringbone) en ofras geometrias
como capilares y conductos cilindricos.

Un ano después aparece la publicacion “Flow over a Surface with parallel
grooves” de C.Y.Wang, otra de las referencias bdsicas de este proyecto.
Generalmente la condicién de contorno para un fluido en una superficie usual
es la de no deslizamiento, pero si en dicha superficie existen rugosidades con
una longitud caracteristica pequena, la condicidn de conforno de no
deslizamiento puede ser sustituida por una de deslizamiento parcial. El
propodsito del articulo de Wang es calcular los coeficientes de deslizamiento
para una  superficie con ranuras rectangulares equiespaciadas y de
profundidad finita. Para ello se distinguen los siguientes casos:

Flujo de cortadura a lo largo de las ranuras.
La ecuacion que gobierna el flujo es la ecuacion de Laplace que

normalizando la velocidad por w= donde L es la longitud de un

Lr/u
semiciclo de ranuras, T el esfuerzo de cortadura y 4 la viscosidad dindmica
queda de la siguiente forma
W, *w, =0 y w=0
para fodas las superficies sdlidas y w, (x,») =1 como condiciones de contorno.
Flujo de cortadura fransversal las ranuras.
En esta ocasiéon se normaliza la funcién de corriente con el termino L°r/ i,

siendo la ecuacion que gobierna la ecuacion biarmonica de Stokes
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Ay* =0y ¢, =Ly, =0 en elinfinito ademds de velocidad cero en todas

las superficies solidas.

Esquinas, puntos singulares.

Las esquinas interiores son puntos singulares donde velocidad y cortante son
cero, con un comportamiento local distinto, se recalcula para esta zona los
flujos a través y alo largo de las ranuras.

e

015

Figura 2.3 Lineas de corriente del flujo de cortadra transversal a las ranuras.

En este estadio se define un coeficiente normalizado de deslizamiento como:

-
=7

A partir de S, el coeficiente de deslizamiento sin normalizar, la viscosidad
dindmica vy la longitud de un semiciclo de ranuras. De manera numeérica se
obtienen las curvas con la evolucion de n para flujo a lo largo de las ranuras,
variando la profundidad del canal y a fravés de las ranuras, variando el
ancho de la ranura.

Finalmente se aplican estos conceptos a un canal con ranuras que forman un
dngulo 6 con el eje longitudinal del mismo. Una de las conclusiones
interesantes que se muestran es el efecto de la profundidad de las ranuras,
segun aumentamos ésta, los coeficientes de deslizamiento aumentan, pero
como a partir de cierta profundidad (igual a la distancia periédica completa
de una ranura) el comportamiento de los coeficiente es asintdtico tomando
valores constantes.

También del ano 2003 " Experimental test of scaling of mixing by chaotic
advection in droplets moving through microfluidic channels” de Helen Song, et
al. cuyo propodsito es observar el grado de mezclado que reproduce en un
microcanal, en el que el fluido circula de manera no continua en forma de

10
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gotas, y cuyo mecanismo de mezclado son constantes cambios de direccién
que se producen de manera periddica, lo que ocasiona que el fluido, se
reoriente y se “pliegue” sobre si mismo, de manera similar a como ocurriria en
una transformacion de baker.

siretch AND fold

REORIENT

Figura 2.4 Esquema del mezclado mediante la trangfmacion de baker.

Stroock vuelve a publicar en 2004 otro articulo sobre micromezcladores tipo
SHM, “Investigation of the staggered herringbone mixer with a simple analytical
model” En este articulo se presenta un modelo analitico para el flujo en los
micromezcladores tipo SHM y se sugiere que se podria utilizar dicho modelo
para dar las claves de un correcto diseno de estos micromezcladores. Con
este fin se aproxima el micromezclador a un modelo “Lid —driven cavity
model” en la que se aproxima el flujo neto fransversal generado por las
ranuras por una condicion de contorno consistente en una velocidad de
deslizamiento plana, aplicada en la superficie ranurada, y que es constante
en la direccion fransversal x hasta que las ranuras cambian de sentfido con lo
que la velocidad de deslizamiento también lo hace.

—Ugjp,~ W< X< —W+2ar
Ugoor (X) =U (X, y=-1D = ( )——1 {—us,ip,—a)+2af<x<w}

—U,. .~ W< X<w-2
U () = U (,y = =1) = (a‘” )y { fjaff ret o<t }

Donde ¢ es la funcion de corriente para el flujo transversal.

Con el fin de comparar los resultados se realiza una integracion numérica con
particulas frazadoras para este modelo y se comparan los resultados con los
experimentales obtenidos en el articulo “Chaotic Mixer for Microchannels”
(Stroock, 2002). En este tfrabajo no se tiene en cuenta la difusidn molecular de
las particulas trazadoras.

Del mismo ano y de corte tedrico, Wigginns & Ottino publican "Foundations of
Chaotic Mixing” donde se estudian las bases del mezclado cadtico sin tener
en cuenta los mecanismos por los que este se lleva a cabo (ranuras,

11
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electromagnético...). Hace uso de de los LTM’s (Linked Twist Map) utilizado en
la teoria de sistemas dindmicos para este andilisis. En el articulo se establece
una jerarquia de mezclados y se realizan numerosas definiciones para
caracterizar el mezclado cadtico.

Oftro estudio (“Two fluid mixing in a microchannel” Zheng Liu et al.) en el cual se
realiza una comparacion entre tres tipos de micromezcladores con un mismo
didmetro hidraulico y en los que el fluido recorre la misma longitud (no
coincide con la longitud geométrica). Tres micromezcladores en los que se
utiliza la adveccion cadtica como mecanismo de mezclado.

Squarewave: microcanal en él que el fluido cambia de direccidon en 90°
periddicamente, siempre dentro del mismo plano.

_--1"\\
\.

Figura 2.5 Microcanal tipo Squarewave.
3d -Serpentine: como el anterior con la diferencia de que en esta ocasion los

cambios de sentido se producen en 3 direcciones espaciales.

T

Figufai 2.6 Microcanal tipo 3d-Serpentine.

Herringbone: en este caso el movimiento que contribuye al mezclado del
fluido se produce a fravés de corrientes inducida por ranuras periddicas
situadas en unos de las caras del canal.

Q fo0 (green®!

3% i-a-w
4 i

T80

-
L
w ®

Figura 2.7 Microcanal tipo SHM.

De la comparacién de los tres mezcladores se obtienen los peores resultados
para el mezclador tipo squarewave, lo que lleva a hacer un estudio mas
detallado de los tipos serpentine y herringbone a distinfos nUmeros de
Reynolds. Al pasar de Re =1 a 10 no solo no se obtienen indices de adveccion
cadtica mas altos, si no que se produce un peor mezclado al reducir el fiempo
de residencia.

12
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Ofttino & Wiggins, vuelven a publicar un articulo "Infroduction: mixing in
microfluidics” de corte tedrico en el que se infroduce al mundo de los fluidos a
pequenas escalas (microfluidic), paraluego centrarse en el mezclado en este
dmbito, el problema de la difusividad frente a los términos convectivos. Se
abordan las técnicas por las que puede ser llevado a cabo el mezclado. Por
ultimo se realiza una revision sobre las publicaciones que hasta ese momento
habia acerca de este tema.

"A Barrier Embedded Chaotic Micromixer” de Sung Kim et al. y publicado en
2004. Articulo en el que el que se estudia un micromezclador tipo BEM (Barrier
embedded Micromixer). Se frata de un microcanal con ranuras oblicuas
situadas de manera peridédica a largo de todo el fondo del canal, y con el fin
de obtener un flujo helicoidal se infroducen obstdculos en el techo del canal.
Se compara el grado de mezclado que se obtiene en un micromezclador tipo
BEM, con ofros dos, uno ranuras oblicuas y sin los obstdculos en el techo (SGM,
Slanted Grooved Micromixer) y otro simple de paredes lisas. Obteniéndose los
mejores resultados en el fipo BEM.

E':”if‘[ili' point ! Barrier_ Eiygr}cfhuI;c point
=Y = ﬁl =
UE2N | (&
[i-Jll‘iJl'E wall with y i

i .
= Elliptic points
slanted crooves )

Figura 2.8 Microcanal tipo BEM.

Oftro review publicado en 2004 (“Micromixers-a review”, Nguyen & Wu) en el
que se acomete un andlisis del nivel de desarrollo actual de los
micromezcladores, realizando una clasificacion de tipos des estos. También se
analizan las condiciones de operacion en funcidn de los numeros
adimensionales (Reynolds, Peclet, Strouhal) y una breve exposicion sobre
algunos métodos de fabricacion.

13
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Ya en 2005 Junhui Lui et al. publican “Aplication of FCT to incompressible
Flow” report del NRL ( Naval Research Laboratory) que frata sobre la
aplicacién de los algoritmos FTC (Flux corrrected Transport) en la resolucion de
las ecuaciones Navier Stokes en los siguientes cuatros casos:

* Microcanal bidimensional.
+ Capa limite bidimensional.
+ Cavidad "flujo conducido” (lid driven cavity flow).

« 3D mezclaodor SHM.

O@ L .
a) * b)

Figura 2.9 a) Lid driven cavity flow, b) Detalle & la malla escalonada empleada en la simulacion
de los mezcladores SHM.

b |

Para este Ultimo caso se utiliza una malla de 576000 puntos en la que las
ranuras estan simulados usando una malla en escalera. Entre alguna de las
conclusiones notar que se produce una repeticidon periddica en el patron de
velocidades fransversales para dos puntos idénticos de distintos ciclos,
tendencia que se mantiene hasta velocidades medias en la direccidon axial del
canal de 100 cm/s.

“Investigation of the convective motion through a staggered herringbone at
low Reynolds number flow” (2005) de Hassel & Zimmermann, articulo en el que
se comparan los resultados obtenidos para distintas geometrias para una
Unica ranura/resalto.  Para ello se readliza simulacion numérica de estas
ranuras, y posteriormente se analizan los resultados de las distintas disposiciones
de estas. Todo ello se estudia a distintos nUmeros de Re. Se dan también un
par de definiciones con el fin de caracterizar el mezclado:

Se define helicidad como
u-G

6 - cosp) =——
lul-|w]

14
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y la densidad helicoidal
H=ua

Siendo el primero un buen indicador de la magnitud y sentido de la rotacion
del sistema.

Alguna de las conclusiones obtenidas son que se observa un incremento del
flujo transversal al aumentar la profundidad de la ranura, alcanzando un
maximo a partir del cual el incremento de las velocidades transversales es
muy ligero a pesar de seguir aumentado la profundidad del la ranura (tal y
como ya veiamos en el articulo de Wang), y que al incrementar el nUmero de
Reynolds en los casos de baja helicidad se observa un ligero aumento de esta
sin una relacién obvia entre la velocidad axial y la propia helicidad.

También de 2006 es “"Computations of Chaotic Flows in micromixers " Report
de C.R. Kaplan et al. Otro de los estudios bdsicos para este proyecto cuyo
proposito es resolver el flujo advectivo que se generan en un micromezclador
tipo SHM.

En primer lugar se simula un microcanal de paredes lisas en el que se anade un
obstaculo friangular para estudiar el efecto del escalonado de la malla
empleada (estudio de la resolucion). Se compara el perfil desarrollado de
velocidades axiales a lo largo de los ejes transversales y, z obtenido en la
simulacidon numérica con el que se obtiene a partir de la solucidén analitica
para el flujo desarrollado en un canal rectangular.

En segundo lugar se simula ya un micromezclador fipo SHM. En este estudio
esta compuesto por dos ciclos de 12 ranuras cada uno, a su vez cada ciclo se
divide en 2 semiciclos en los que el lado corto de las ranuras se situa
alternativamente a derecha o izquierda.
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Figura 2.10 Esquema del microcanal SHM simulado poKaplan et al.

Se procede resolviendo en un inicio el campo de velocidades. A confinuacion
y con el fin de observar el fenbmeno de adveccion se considera un conjunto
de particulas trazadoras Lagrangianas liberadas en el fluido para en un
siguiente paso ufilizar un escalar pasivo como marcador. Salvo cerca de las
paredes no hay mucha diferencia entre los resultados obtenidos con los
escalares pasivos y las particulas tfrazadoras, mientras que con estas ultimas los
esfuerzos computaciones son mucho menores.

Se estudia la convergencia del escalar pasivo para los tamanos de celda de 5
um, 2,5 um, 1,25 um. Analizando el compromiso entre elevar la resolucion
para ver las estrias en las islas de fluido que se producen en el micromezclador
y el esfuerzo computacional que ello supone.

Del mismo ano es "A microfluidic nanoliter mixer with opfimized grooved
structures driven by capillary pumping” (C. F. Chen et al.). Estudio sobre un
microcanal en el que la fuerza impulsora del fluido es la tensidn superficial —
capilaridad. Para conseguir un mecanismo de mezclado se dota al canal de
una serie de ranuras en la base del canal. La disposicion de estas ranuras es
asimétrica con respecto el eje de simetria axial del microcanal. Para poder
reducir fuerzas rozamiento el fluido esta confinado por superficies hidrofobicas.
Se concluye que para obtener un mezclado optimo la profundidad de las
ranuras con respecto al alto del canal debe ser de 2:1 y el dngulo de estas
ranuras con respecto al la direccién axial del canal de 45°.

En 2006 Stroock junto con Kirtfland y Mc Graw vuelve a publicar ofro articulo
relacionado con los micromezcladores SHM "Mass transfer to reactive
boundaries from steady three-dimensional flows in microchannels”. Paper en el
que se estudia el efecto de las corrientes secundarias transversales sobre
microcanales con paredes reactivas. Para ello se simula un micromezclador
en el que se sustituye el fondo ranurado por una condicion de contorno de
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deslizamiento simple, y en el que la parte superior del canal es una pared
reactiva.

-UP — BN
— / A

" .
i ey

L1."2
Figura 2.12 Microcanal tipo SHM con la pared supeior reactiva.

Como indicador de la eficiencia en la fransferencia de masa hacia la pared
reactiva se utiliza el nUmero de Sherwood Sh, que se define como:
k(2)H

D
Donde, z es la direccion axial del canal D es la difusividad de las especies
reactivas, H es la altura del canal y k(z) es el coeficiente (promediado a lo
ancho del canal) de fransferencia de masa en la pared reactiva. Se concluye
el tfrabajo dando como claves para un mayor eficiencia en el consumo de
especies reactivas, un alto ratio del cortante fransversal en la pared reactiva
con su efecto sobre la capa limite y la eficacia en la homogenizacion de las
especies reactivas en el resto del flujo.

Sh(2) =

Basdndose en el articulo de Stroock, “Staggered Herringbone Mixer (SHM)”
(2002 Science 295, 647), en "Staggered passive micromixers with fractal surface
paftterning” (Camesasca et al. 2006) se compara el efecto que produce un
cambio en la disfribucion de las ranuras en el fondo del microcanal con
respecto a la disposicion usada por Stroock. Se sugiere un nuevo patrén para
la distribucion puntas de las ranuras basdndose en la funcidn de Weierstrass.
Se concluye el articulo notando una mejora en el mezclado usando este tipo
de geometrias con respecto a las geometrias periddicas habituales de los
microcanales SHM.

AUn en 2006 se publica "Passive magnetfic separator integrated with
microfluidic mixer. demonstration of enhanced capture efficiency” de Lund-
Olesen. Paper en el que se estudia como se puede mejorar la eficiencia de un
separador magnético de particulas gracias a la integracion en éste de un
micromezclador tipo SHM. Se indica que esta mejora en la eficiencia se debe
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a que se fuerza a las particulas magnéticas a situarse en las proximidades de
las paredes del canal donde la velocidad es mas lenta que en la parte central
del mismo.

Por ultimo hablaremos de "Chaofic Advection in a Mixer with changing
Geometry”. Articulo de Cox & Finn, del cual no tenemos fecha de publicacion,
y en el que se estudia la adveccion cadtica que se produce en un recipiente
circular en el que un numero arbifrario N de cilindros remueve un fluido
considerado como altamente viscoso, y en un flujo bidimensional. Una solucién
en series del campo de velocidades, permite describir las trayectorias de las
particulas del fluido bajo el movimiento de los cilindros. Se estudia la
generacion de “Caos topoldgico” aplicando un numero de mds de dos
cilindros y una topologia adecuada.
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Arficulo Aufor Ano Revista Tema Tipo de Analisis
Annual
Mixing, Chaotic Advection JJulio M. Reviews. Fluid|Adveccion
and Turbulence Oftino 1990]Mech Cadtica Tedrico
Mixing: Chaog|
An Infroduction to Chaotic Cartwright et and Adveccién
Advection al. 1999]Turbulence  |Cadtica Tedrico
Chaotic Mixer for Science
Microchannels Stroock et al. 2002]Magazine SHM Experimental
Flow over a Surface with Physics of Analitico /
parallel groves C.Y.Wang 2003|Fluids Grooves Numérico
Experimental test of scaling
of mixing by chaotic Applied Adveccién
advection Song et al. 2003]physics letters Jcadtica Experimental
Investigation of the
staggered herringbone mixer
with a simple analytical Stroock & The Royal Analitico /
model McGraw 2004]Society SHM Numérico
Foundations of Chaotic Wiggins & The Royal Adveccion
mixing Ofttino 2004jSociety Cadtica Tedrico
Inter. Journal
Two fluid mixing in a of heat and JAdveccién
microchannel Zheng et al. 2004 fluid flow Cadtica Numérico
Infroduction: mixing in Ofttino & The Royal Adveccioén
microfluidics Wiggins 2004 Society Cadtica Review
Journal
micromech.
and Grooves /
A Barrier Embedded Chaotic microenginee] Adveccion
Micromixer Sung et al. 20043ring Cadtica Experimental
Journal
micromech.
and
microengineeg|
Micromixers-a review Nguyen & Wu 2004ring Micromixers JReview
Investigation of the
convective motion through a Chemical
staggered herringbone at Hassel & Engineering
low Reynolds number flow Zimmermann 2005)Science Grooves Numérico
Aplication of FCT to Grooves /
incompressible Flow Lui et al. 2005INRL report SHM Numérico
Computations of Chaotic
Flows in micromixers Kaplan et al. 2006INRL report SHM Numérico
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Articulo Autor Ano Revisfa Tema Tipo de Analisis
Journal

A microfluidic nanoliter mixer micromech.

with optimized grooved and Grooves /

structures driven by capillary microengineejadveccion

pumping Chen et al. 2004)ring Cadtica Experimental

Mass fransfer to reactive

boundaries from steady

three-dimensional flows in Physics of

microchannels Kirtland et al. 2006)Fluids SHM Numeérico
Journal
micromech.

Staggered passive and Grooves /

micromixers with fractal Camesasca microengineejadveccion

surface patterning et al. 2004}ring Cadtica Numeérico

Passive magnetic separator

integrated with microfluidic

mixer: demonstration of Lund-Olesen

enhanced capture efficency et al. 2004 SHM Experimental

Chaotic Advectionin a

Mixer with changing adveccién

Geometry Cox & Finn Cadtica Numérico
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3. Implementacion numérica.

Una vez se han introducido los micromezcaldores SHM, y se han revisado los
antecedentes  se pasa a definir el problema concreto que aborda este
trabajo. Se estudiaran  dos configuraciones distintas para la superficie
ranurada:

* Elancho de la parte ranurada es igual al ancho de la parte sin ranura.
Esta es la configuracion usada por Strook en su estudio, porlo que enlo
sucesivo nos referiremos a ella como configuracion tipo Strook.

e La proporcion entre el ancho ranurado vy sin ranurar es del 86% a favor

del primero, configuracion usada por Kaplan y su equipo, por lo que
también la denominaremos tipo Kaplan.

3.1 Dimensiones y condiciones de operacion.

En primer lugar vamos a definir las dimensiones, las condiciones de operacion y
los parédmetros adimensionales del micromezclador que vamos a estudiar:

L

1*"semiciclo 22 semiciclo

1*"ciclo 2° ciclo

Figura 3.1 Esquema del canal completo y las corpgsndientes secuencias de ranuras
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Figura 3.2 Primer semiciclo de ranuras.

Figura 3.3 Angulo de las ranuras con respecto a lireccion axial del canal.

SHr

Figura 3.4 Principales parametros geométricos das ranuras practicadas en el fondo del canal.

Dimensiones:

Longitud canal L = 4000 pm.
Anchura canal W =200 um.
Altura canal H =90 um.
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Longitud de un semiciclo de ranuras
Seccién del ancho del canal con
una misma orientacion de las

ranuras

Longitud de onda de las ranuras

Angulo de las ranuras con
respecto al eje longitudinal

Semiancho ranuras
» Strook
«  Kaplan
Profundidad ranuras
» Strook
*  Kaplan

Caracteristicas fluido:

Densidad
Viscosidad dindmica

Condiciones de operacion:

L SHM =1000 pum.

R_SHM = 133,33 ym.

|_SHM =106,5 pm.

liy2= 583,25 ym.
0 = 45°.
a=2651 um.
a = 43,03 um.
b =2296 um.
b =20,00 um.

o = 1000 Kg/ma3.
u=-103Kg/(m-).

A partir de los nUmeros de Reynolds y Péclet empelados por Kaplan y Strook y
las dimensiones del canal se calculan los siguientes pardmetros para operar en
las mismas condiciones que en los artficulos de referencia.

Velocidad media axial

Difusividad del escalar

U=0,01 m/s.

D=1-10"2Kg/(m"s).

Definidas ya las condiciones de nuestro problema se puede ahora calcular los

principales pardmetros adimensionales
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Relacion de esbeltez £ :% =222
Relacién profundidad de las
ranuras con altura canal a= % =0,185
Proporciéon del ancho total con una
misma orientacion de lasranuras  r_SHM =w =§
_PUH _ . .
Numero de Reynolds Re= = 09— Flujo laminar.
U

Numero de Péclet Pe= ReSc = ﬁ% = 90°

vV

Relaciones geométricas de las ranuras

Strook
i=-2-05 b= -0433
I1/2 I1/2
Kaplan
a‘=|i=o,810 6=|£=o,377

Existen en este trabajo ofros pardmetros adimensionales de especial relevancia
como los coeficientes de deslizamiento de la pared ranurada pero que al ser
mdas especificos e ir acompanados de una explicacidon serdn expuestos en el
apartado 3.2 de este proyecto.

3.2 Condicion de contorno en la entrada.

Llegado este punto se plantean dos posibilidades para establecer la condicion
de conforno en la enfrada del canal.

Por un lado se podria optar por utilizar un perfil uniforme de velocidades a la
enfrada y aguardar un margen razonable aguas abagjo (de 2 a 3 H) a que el
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perfil de velocidades este completamente desarrollado para implantar la
condicién de contorno con las ranuras.

En lugar de esto, con el fin de obtener mejores resultados y optimizar el
esfuerzo computacional, se ha elegido la opcidén de implementar un perfil
completamente desarrollado a la enfrada del canal.

1.76e-02
. 1.69e-02
| LB2e-02

1.55e-02
1.48e-02
1.41e-02
1.34e-02
1.27e-02
1.19e-02
1.12e-02

1.05e-02
9.14e-03
I f.43e-13 .
7.73e-03 —
7.03e-03
B.33e-03
5.62e-03
4.92e-03
4.722e-03
3.51e-03
2.81e-03

2.11e-03
1.41e-03
7.03e-104 3
0.0

le+00

Figura 3.5 Vista de la seccién de simetria axialedun canal rectangular en la que se aprecia la
evolucién del perfil de velocidades a partir de umperfil plano en la entrada. Velocidades expresadas
en m/s.

Dadas las caracteristicas del problema anteriormente expuestas podriamos
considerar que nos encontramos en el caso de flujo unidireccional para un
fluido incompresible bajo la accidon de un gradiente de presidon estacionario,
conocido como corriente de Poiseuille, en un tubo de seccidon rectangular
caso del que se dispone de solucion analitica (Linan 1967) que se expone a
continuacion.

Para obtener esta solucion se parte de la ecuacion que determina el
movimiento estacionario en un conducto recto:

0°u 0%
P it

1
dy> 0z° 1)
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Donde p, es el gradiente de presidn motriz. La condicion de contorno es que

la velocidad es nula en todo el perimetro del canal:

y:O;y:H
u(y,z) =0 para i i

Z=—2=——
2 2

Utilizando en (1) las siguientes variables adimensionales

-y 1oz v W
w2 T u, H
H?p, . ot
donde u, =—— esla velocidad caracteristica del problema.

Y7
Observar que en el cambio de variable y - & ademds de dividir entre la

longitud caracteristica, se sustrae un medio de la misma con el fin de gjustar la
ubicacién del origen de coordenadas de este trabajo vy el origen que toma el
autor de la solucién analitica empleada, como se indica en la figura 3.6.

z

Figura 3.6 Posiciones de los distintos origenes deordenadas, en verde el empleado en este
trabajo, en rojo el que se usa en la solucién anttia de referencia.

Finalmente la ecuacioén (1) queda de la siguiente manera:
2 2
OV, OV -y 2)
o0& dn

Por otro lado el caudal que circula por el canal es:
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_Hp [vdéd 3)
U

Siendo la solucidn analitica

16 @ cosrB (2n+ 1)777} co{; (2n+1) ;7{}
=D R1G Il F R (4)
o cosr{z (2n+1) 775}
1
Hip 4¢|. 192 tan'{z (2””)”‘?}
Q=— 511" (5)

U 3 e 4= (2n+1)°

3.3 Condicion de contorno en la pared con ranuras.

La condicidon de contorno en la pared ranurada es el punto critico de este
frabajo. La sustitucion de las ranuras por una condicidn de contorno efectiva
supone una novedad frente otfros estudios antecedentes a este proyecto.

El esfuerzo computacional que se realiza en simulaciones numéricas aumenta
considerablemente al aumentar el nimero de celdas que contiene la malla
del problema a resolver, y es precisamente aqui donde reside la principal
ventagja de la condicidon de contorno partficular de este trabajo porque
gracias a ella se evita realizar un costo mallado de las ranuras.

El ahorro en celdas es muy importante. Dos factores que se dan en este tipo de
micromezcladores por los que el mallado de las ranuras requiere un gran

numero de celdas son los siguientes:

 La longitud caracteristica de las ranuras es mucho menor que la

longitud del canal % <<l1.
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e Es precisamente en las ranuras donde fienen lugar fendmenos
complejos como vortices para los que es necesaria una alta densidad
de celdas con el fin de obtener un buen resultado.

Como se puede ver en el articulo de C.Y.Wang (2003) es posible sustituir el
efecto que produce una pared ranurada por velocidades efectivas de
deslizamiento impuestas como condicidon de contorno en dicha pared. Estas
velocidades efectivas se pueden expresar en forma de coeficientes
adimensionales de deslizamiento que Wang calcula resolviendo el flujo
cortante alo largo y a través de las ranuras.

Los valores que alcanzan estos coeficientes son funcion de los pardmetros a y

b como se puede ver en la figuras 3.7, 3.8 y se han obtenido gracias a la
resolucion del las ecuaciones planteadas por Wang en cada uno de los casos
a través de una rutina en Matlab implementada por el tutor de este proyecto
Profesor Dr. Marcos Vera Coello.

|:|5 T T T T T
045} 5= 1 il
0.4 i
0.35 :
0.3 i
g
5025 5=0.8 -
=
0.2 i
0.15 s _ s i
4 = L.
0.1 ]
0.05 sl
=02
|:| 1 1
2 25 :

Figura 3.7 Coeficientes de deslizamiento a lo largte las ranuras para distintos valores d&l y b .
Se marcan los valores concretos que se utilizan este estudio.
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I:IE T T T T T
.18 =1 =
0.16 *
014 ]
012 il
m
= 01 a=08 y
5
= nos .
0.06 5= OE 2
0.04 1l
4=10.4
0.02 =
5=02
D 1
25 3

Figura 3.8 Coeficientes de deslizamiento transvetes a las ranuras para distintos valores da& y
b . Se marcan los valores concretos analizados.

Para las configuraciones de Strook y Kaplan y sus correspondientes pardmetros
a y b se obtienen los siguientes valores para los coeficientes de
deslizamiento:

Strook

+ Coeficiente de deslizamiento a lo largo de las ranuras
n.(3,b)=00771
+ Coeficiente de deslizamiento transversal a las ranuras

7,(3,b) = 0,0359
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+ Coeficiente de deslizamiento a lo largo de las ranuras
n.(3,b)=01761
+ Coeficiente de deslizamiento transversal a las ranuras

n,(3,b) = 00978

A partir de los cuales se pueden obtener las velocidades efectivas de
deslizamiento

0
a

u 1/2Ta

= w=" 7 (6)
7 7

donde 1,y 7, se calculan a partir del tensor de esfuerzos viscosos en el fondo

del canal y teniendo en cuenta el dngulo que forman las ranuras con la
direccién axial del canal

ey = y—>ey +,uaal;Z e, =T, +T,8, 7)

que descomponiendo en las direcciones paralela y fransversal a las ranuras
r, =r1,C080+71,5%n0 (8)

r, =r1,5enf-r,cosf

Finalmente la velocidad efectiva de deslizamiento resulta
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U° =u2(cosf€, +send€,) +u’(senfd€ —cosbE,)
=Ml (1, cosf +1,5en6)(CosH€, +send€,) + LTS (r,5en8 -1, cosf)(send€, — CosHE,)
H u

= |1/2{% (17, cos® 8 +n,sen*6) +%(’7a —Ot)SGHHCOSH}éx
y y

(9)
ou, (n,cos 8+n, s;enzé?)}éZ

ou,
lu{a—y(na —1,)senécosf + oy

e, — sin fe; — cosfe;

4

7= =7 emf

: Th .
iy = —{i7Tsinf
[T

T = ugen o+ H?D,

. Mo
ul! = q—hrcosﬂ
b

i IHI ]

\

e, = cosfle, + sin fe,
Figura 3.9 Velocidades efectivas de deslizamienta eelacion con la orientacion® de las ranuras.

3.4 Implementacién en Fluent.

Definido el problema y expuestas de manera andlitica las condiciones de
contorno particulares, el siguiente paso es implementar numéricamente el
problema para su resolucion. Para ello se recurre al software especializado
para CFD (Computacional Fluid Dynamics) Fluent version 6.3.26.
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3.4.1 Implementacion en Fluent: Mallado.

Como paso previo a empezar a trabajar con Fluent es necesario realizar un
mallado del microcanal a estudiar, para lo que se emplea el programa
informdatico Gambit version 2.2.30.

La caracteristica principal de la malla es el numero de celdas del que esta
compuesta. Como ya veiamos antes este es un valor critico, un mayor nUmero
de celdas supone una mayor resolucidon numérica, y una solucion mds exacta.
El inconveniente es que la capacidad de cdiculo es limitada y el esfuerzo
computacional aumenta con el nUmero de celdas de la malla. Existe por lo
tanto un compromiso enfre una resolucidon numérica aceptable y esfuerzo
computacional necesario para llegar a ella, lo que significa a efectos
prdcticos que disponemos de un nUmero limitado de celdas.

Con el fin de obtener los mejores resultados posibles se seguird la siguiente
estrategia:

— Se utilizara una malla inicial con la correspondiste distorsion para resolver
el campo fluido en canal. Una vez resuelto y sobre esta misma malla se
resolverd la evolucion del escalar aplicado en la entrada a lo largo del
canal.

— Partiendo de la solucidon de la solucion del campo fluido anterior se
refinara toda la malla en Fluent y se resolverd Unicamente la evolucion

del escalar.

La malla inicial empelada consta de un total de 121600 celdas/ 132020 nodos
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-

Figura 3.10 Esquema de la malla empleada en cualguiseccion transversal de canal.

Figura 3.11 Mallado longitudinal en la zona inicialdel canal, en la figura inferior se muestra en
detalle la distorsion en las primeras celdas de kaalla.

Tal y como se puede ver en las figura 3.10 se ha empleado una mayor

densidad de celdas en la zona inferior del canal, que es precisamente donde

se sitUa la superficie que posee velocidades de deslizamiento efectivas como

condicién de contorno. La concertacidén de celdas aqui es critica, como ya

vimos anteriormente las velocidades efectivas de deslizamiento se calculan a
ou

X 4

. 0
partir los valores de los cortantes PV 0_ en el fondo del canal. Para
y y

calcular estos cortantes se emplearon dos estrategias con similares resultados:

« Utilizar una aproximacion con un esquema de primer orden a partir de
las velocidades en el centro de la celda y en la cara adyacente al
fondo de canal:

ou, U, —U,
ay ycara - yO

cara

(10)
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Donde u., Y U, son las velocidades en las caras y en el centro de las
celdas adyacentes al fondo respectivamente y el terminoy,.. — Y, es la

distancia entre las caras y el centro de las celdas.

CQ%
ycm‘n - yO

Figura 3.13 Distancia relativa entre los centros dias caras y de las celdas.

« A partir de los esfuerzos viscosos en el fondo del canal:

I:vis
% - Scara (-l -I)
oy U

Donde F, son las fuerzas generadas por los esfuerzos viscosos en cada
caray S, es el drea de cada cara.

En cualquiera de los dos casos la altura de las celdas proximas al fondo del
canal no debe ser demasiado grande con el objeto de obtener de unos
resultados lo mds preciso posible.

En la figura 3.11 se observa una malla con distorsion en el framo inicial del
canal, donde se reduce la longitud en direccidon axial de las celdas. Se fomo
la decision de analizar este tipo de configuracidon porque a pesar de que se
impone un perfil desarrollado de velocidades a la entrada del canal se
encontraron pequenas irregularidades en las proximidades a la propia entrada
con una malla inicial gue no contaba con distorsion en el tramo inicial (x < 200
um). En la figura 3.14 se observan estas irregularidades en el framo inicial del
canal.
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Figura 3.14 Perfil de velocidad axial en el tramdnicial del canal (x < 200um). Expresados en m/s.

De aqui surgid la idea de comparar el perfil de velocidades de la solucion
analitica con los obtenidos en Fluent utilizando la malla inicial sin distorsion 'y
una segunda malla distorsionada en el framo inicial. Para esta comparacion,
se vuelve a recurrir al programa Matlab, al cual se exportaron los datos
obtenidos en Fluent y donde se implemento la solucién analitica de referencia.
Como la solucidn andlitica es un perfil de velocidades adimensionales y su
origen de coordenadas se establece en el centro de la seccidon de entrada
del flujo (recordar figura 3.6), tfenemos que adaptar los datos de Fluent para
que sed posible dicha comparacién.
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Figura 3.15 Perfiles de velocidades obtenidos enuént frente a la solucion analitica.
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En la figura 3.15 se observa la solucion analitica (azul) y perfiles planos en dos
secciones del canal, una situada al comienzo del canal (x = 200 ym, 0<y <
9-10%, z =0) vy la otra al final del primer ciclo (x = 1000 ym, 0<y < 9-10%, z =0).
Los resultados que se obtienen en las dos secciones para una misma malla son
los mismos, lo que era esperado y nos indica que al menos el perfil de
velocidades implementado es coherente.

La mayor diferencia entre la solucidn analitica y los valores de Fluent se
produce en el vértice del perfil de velocidades, alli el error relativo para el caso
de la malla sin distorsion es de 0,94% y 0,62% para el caso distorsionado.

Llegado a este punto surge la siguiente cuestion sMerece la pena realizar la
distorsion inicial en la malla?2 En este proyecto se opta por continuar
trabajando con la malla sin distorsion en el framo inicial puesto que la distorsion
supone un 13,75% mas de celdas, que aunque es una cifra aun bastante
razonable, la mejora con respecto a la solucion analitica entre las dos mallas
es muy pequena y a la vez el error relativo cometido sigue siendo razonable
en el peor de los casos. Anadir ademds que en el posterior refino el nUmero
de celdas se multiplica por 8, por lo que un ahorro en esta malla inicial puede
ser muy importante.

En una segunda fase, suponiendo el campo fluido resuelto el problema ahora
es analizar el grado de adveccidon cadtica que conseguimos, para lo que se
implementa un escalar pasivo a la entrada del conducto a estudiar, tal y
como se explicara en el siguiente apartado 3.3.2. El escalar se distribuye
formando patrones complejos, como islas de fluido, por lo que es necesario
una alta resolucion para poder observar estos fendmenos con cierto grado de
detalle.

Consiguientemente y como ya se adelantaba, se procede a refinar vy
conseguir asi una mayor resolucion. Se recuerda que en esta segunda fase
solo se va a resolver la evolucion del escalar en el conducto, problema lineal,
mucho mds sencillo de solucionar y computacionalmente mucho mds
asequible, de ahi que se pueda llevar a cabo este refinado de la malla.
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Por cada celda de la malla inicial se obtienen 8 celdas de la malla refinada.
Traducido en numero de las 121600 celdas iniciales se pasa a un total de
972800 celdas para la malla refinada. El tamano de celda en la zona regula
(Zona sin la distorsion cerca de la superficie que simula las ranuras) es de
12,5x2,5x2,5 um

Figura 3.16 Malla en una seccién transversal deboal.

3.4.2 Implementacion en Fluent: condicion de contorno en la entrada.

Fluent contfiene una lista de condiciones de contorno estGndar que se usan
habituaimente en todo tipo de simulaciones. El problema es que la condicién
de contorno en la enfrada que necesitamos en este trabajo es demasiado
compleja como para que estuviese en esa lista de condiciones estandar, no
qgueda mads remedio que confeccionarla a media gracias a una utilidad del
Fluent que lo permite, las denominadas User Defined Function (UDF).

Las UDF son un conjunto de subrutinas programadas en lenguaje C que una
vez compiladas o interpretadas por Fluent pueden ser llamadas en distintas
partes de una simulacion, como, por ejemplo, la definicibn de una condicion
de contorno.

Para este trabajo solo se utilizo una UDF que contiene todos los procedimientos

extraordinarios necesarios, separados en distintos bloques. En el anexo A
podemos ver el codigo fuente en C de esta UDF.
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Dentro del blogue condicion de contorno a la entrada se pueden diferenciar
dos apartados, por un lado el perfil desarrollado de velocidades y por el otro la
definicion en la enfrada del canal del escalar pasivo que se usard como
marcador.

Para el perfil de velocidades desarrollado a la entrada solo hubo que trasladar
a lenguaje C la solucion analitica de referencia. Teniendo en cuenta que
dicha solucién, tal y como se puede ver en las ecuaciones (4) y (5), contiene
sumatorios de infinitos términos, se opto por sumar términos hasta llegar a un
nivel de tolerancia minimo para el error relativo en el caudal (ec. (5))
previomente fijado. Con el error por debajo de ese nivel se da por validad la
solucidon numérica. Concretamente se tomo un valor de 9-10° para esta
tolerancia.

En el apartado anterior se realizaron cdlculos (figura 3.15) para determinar la
idoneidad de la malla empleada en el tramo inicial, comparando los perfiles
de velocidades de la solucidon analitica y los obtenidos en Fluent. Valiéndose
de ese mismo andlisis se puede decir que la tolerancia empleada es suficiente
ya que existen ofros factores que introducen un error en la solucion de mayor
magnitud como es la malla empleada.

La definicién de los escalares a la entrada tampoco se puede hacer de
manera directa en Fluent, es necesario implementarlo en la UDF. Puesto que
es en la entrada del canal donde se ‘“inyecta” este marcador
correspondientemente se debe implementar este marcador dentro del
procedimiento para la condicion de contorno en la entrada.

1.02e+00

5.07e-01

7
-2.22e-0

Figura 3.17 Distribucion del escalar pasivo en laeccién de entrada del canal.
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Como se observa en la figura 3.17 el escalar toma los siguientes valores:

e Tparaz>0.
e Oparaz<O.

La idea es ver como evoluciona este marcador a lo largo del canal, para lo
que se anadlizara la distribucion de este en distintas secciones. Gracias al
marcador se podrd evaluar de manera cudlitativa la adveccion cadtica y el
grado de mezclado que se consigue.

3.4.3 Implementacidn en Fluent: condiciéon de contorno en la pared
ranurada.

Implementar la condicion de contorno en la pared ranurada ha sido bastante
mdas complicado. Entre otras dificultades se tuvieron que resolver problemas en
la convergencia de la solucién que en las versiones iniciales de esta condicién
de contforno se originaban y que mads adelante en el apartado 3.4.4 se
explicard como se superaron.

El primer paso es definir como es la distribucién de las ranuras en el fondo del
canal. Aunque en este trabajo se sustituyen las ranuras por velocidades de
deslizamiento efectivas, igualmente hay que definir la distribucion del dngulo
0 en fondo del canal.

B o =T/4
B o =-T/4

Figura 3.17 Patron del angulo® en el fondo del canal.

Puesto que esta distribucion del dngulo 6 es fija y no depende en absoluto del
resulfado de las iteraciones, la definicion de este patrdn se realiza una sola vez
antes de comenzar la resolucion iterativa, almacendndose en memoria, con
el fin de reducir en la medida de lo posible el tiempo por iteracion.

Definidos ya los angulos, el siguiente paso es calcular las velocidades de

deslizamiento efectivas en el fondo del canal de acuerdo con la ecuacion (9)
vista en el apartado 3.2. Precisamente se explico en ese apartado como se
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] . . . ou, du .
obtenian las pendientes de los perfiles de velocidad 3 <, a—z a partir de los
y y
esfuerzos viscosos, en concreto la funcidén de Fluent F_STORAGE_R_N3V es la
gue nos proporciona la fuerza de cizalladura en cada celda. Como muestra se
incluye a continuacion el fragmento del cédigo de la UDF correspondiente al

cdlculo de las pendientes de los perfiles de velocidad:

S* Caloulates wall welocity gradients using shear forces *f

shear force x = -F_STORAGE R N3V({f, t, 3V_WALL 3HEALAR)[C]:
shear force =z = -F_STORLGE B N3V({f, t, SV _WALL SHELR)[=]:
shear stress_x = shear_fnrce_x!face_area;
shear stress_z = shear_fnrce_szace_area;

Ty = shear_stress_x!mu;
Wy = shear_stress_zfmu;

Calculados las pendientes de los perfiles de velocidad en la fondo del canal y
de acuerdo con la ecuacién (9) se pueden calcular ya las velocidades de
deslizamiento efectivas en esta superficie.

x 10°

Figura 3.18 Patrén de velocidades [m/s] efectivale deslizamiento en la direccion axial en la
superficie que simula las ranuras.

En la figura 3.18 se representan las velocidades efectivas de deslizamiento
longitudinales correspondientes al primer término de la ecuacion (9). Las
velocidades en la parte central de esta superficie son las que presentan un
mayor valor que se reduce al aproximarse a las paredes. En esta figura
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también se observa la aparicién de oscilaciones en las proximidades de las
secciones de entrada y salida. Estas oscilaciones tienen su origen en la
imposicion de las velocidades de deslizamiento efectivas demasiado cerca de
los bordes de entrada y salida, siendo necesaria una tfransicion mds suave.
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Figura 3.19 Perfil de velocidades axiales en elggaento de coordenadas X=0.5mm;<¥>0.09mm;
Z=0.05 mm.

Podria llamar la atencion el hecho de que las velocidades sean positivas a
pesar de que lo que se este simulando sea una superficie que presenta
obstdculos a la circulacion del fluido a modo ranuras. En realidad este hecho
depende de la posicion del plano virtual (simulado) con respecto a las ranuras.
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Figura 3.20 Superficie sobre la que se sitta el pla virtual en el que se imponen las velocidades
efectivas de deslizamiento.

Como en este trabagjo la altura a la que se sitta este plano virtual es la
correspondiente a la parte superior de las ranuras, lo que se “encontraria” el
fluido en un canal con ranuras reales seria zonas sin ranurar en las que la
condicién de adherencia supondria velocidades nulas, y zonas ranuradas
donde ya no tenemos una superficie sélida sino mads fluido en movimiento, y
una velocidad no nula positiva es decir a favor de la circulacion del flujo en
direccién axial.
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x 10° x 10™

x 10°°

Figura 4.21 Patrén de velocidades [m/s] efectivale deslizamiento en la direccion transversal en la
superficie que simula las ranuras.

Las velocidades transversales (figura 3.20) presentan un patrén en el que se
puede ver claramente la influencia del dngulo 6. De igual modo que en caso
anterior la velocidades presentan mayores valores en la zona centfral vy
aminoran con la cercania de los lados del canal. Estas velocidades empujan al
fluido hacia los lados del canal. Un andlisis mas detallado de las figuras 3.18 y
3.20 se hard en el capitulo 4 del presente trabajo.

3.4.4 Implementacion en Fluent: problemas de convergencia.

Una de las partes que mds ha costado en el desarrollo de este proyecto fin de
carrera ha sido lograr la convergencia de los residuos. En los primeros intentos
por simular el comportamiento en el canal se obtenian las siguientes graficas
de residuos:
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Figura 3.22 Evolucion de los residuos antes de tomias medidas para la convergencia del caso.

Como se puede observar los residuos para la velocidad axial y las velocidades
transversales no convergen vy los residuos para la confinuidad son crecientes.
Analizando las causas que podrian ocasionar esta divergencia e inestabilidad
de los residuos se llego a la conclusion que en problema reside en la manera
de calcular las velocidades efectivas de deslizamiento. Estas velocidades son
funcidn de de las pendientes de los perfiles de velocidad en la misma
superficie donde se imponen con lo que el error que se produce en el calculo
de estas velocidades se propaga y crece resultado inestable el modelo.

/ dUx

e 3% ! pendiente perfil
de perfil velocidad

Ux: velocidad efectiva
e deslizamiento

Figura 3.23 Esquema en el que se muestran las vattades efectivas de deslizamiento y la pendiente
del perfil de velocidad asociado.
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Con el fin de solucionar este problema se opta por calcular las velocidades
efectivas de deslizamiento en todas las iteraciones, sino cada un numero
determinado de ciclos. Se procede de de la siguiente manera:

1. Enlas primeras iteraciones se calcula el campo fluido como en un canal
usual sin velocidades efectivas de deslizamiento.

2. Transcurridas un numero n de iteraciones (en los casos analizados en
este proyecto n toma un valor de 40 iteraciones) se calculan las
velocidades efectivas de deslizamiento y se almacenan en memoria.

3. Se continta iterando utilizando los valores de las velocidades
anteriormente calculados y almacenados en memoria y que por |o
tanto se mantienen constantes durante el ciclo de n iteraciones.

4. Se vuelven a recalcular las velocidades efectivas y se vuelven a
mantener constates durante un ciclo de n iteraciones.

Como medida complementaria a esta secuencia de calculo iterativo y
también con el fin de lograr la convergencia de los residuos se implementé
dentro del cédigo de la UDF un factor de relajacion a la hora de imponer las
velocidades efectivas de deslizamiento cada vez que se recalculan, siguiendo
el siguiente esquema:

U impuesta = U antigua - fr (U antigua - U recalculada)

Donde fr es el factor de relajacion aplicado que tomard un valor de 0,25 en
los estudios realizados en este frabagjo.

Al aplicar este proceso se obtienen unas graficas de evolucion de residuos con
un patréon parecido a la funcién conocida como dientes de sierra. Los picos
corresponden a las iteraciones en las que se recalculan las velocidades de
deslizamiento.

45



Jose Luis Rodriguez Beltrdn - EFECTOS DE ADVECCION CAOTICA EN
MICROCANALES

Implementacién numérica

Residuals
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Figura 3.24 Evolucion de los residuos después deliapr las medidas para la convergencia del caso.

En lo que a la evolucidon de los residuos del escalar se refiere una vez resuelto
el campo fluido la convergencia del escalar es inmediata, en unas pocas
iteraciones se alcanza valores de residuos:
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Figura 3.25 Evolucion de los residuos asociadoslalresolucion del escalar.

Antes de dar por finalizado este andlisis de la convergencia se quiere resaltar
qgue como paso previo a ejecutar este modelo de convergencia en “dientes
de sierra” se realizaron distintas pruebas cambiando discretizaciones, modelos
de acoplamiento entre presion y velocidad, factores de relajacion propios de
Fluent, sin ningun resultado positivo
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4. Resultados

En este capitulo se presentaran y analizaran los resultados del modelo para un
micromezclador tipo SHM desarrollado en los anteriores capitulos. Con el
objeto de contrastar este modelo se comparar estos resultados con el articulo
de referencia, "Computations of Chaotic Flows in Micromixers” de C.R. Kaplan,
Asi mismo también se comparan los resultados que se obtienen utilizando las
dos configuraciones para las ranuras anteriormente expuestas, tipo Kaplan y
tipo Strook. Como paso previo y para poder apreciar el efecto que producen
las ranuras se mostrard brevemente el campo de velocidades y la evolucién
del escalar en un canal convencional.

4.1 Canal convencional sin ranuras.

Si se elimina el efecto de las ranuras en el tipo de canal que se esta
estudiando se trataria de una situacion conocida y de la que ya se conoce
soluciéon, tal y como se vio en el apartado 3.2, dicha solucion es la
correspondiente a un canal rectangular con flujo unidireccional. Aun asi por
comodidad a la hora de comparar resultados se ha procedido a simular en
Fluent un canal en estas condiciones.
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4.1.1 Canal convencional: Convergencia
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Figura 4.1 Evolucion de los residuos para en el cahsin ranuras.

En la figura 4.1 se representa la evolucion de los residuos para la ecuacion de
la continuidad y las velocidades correspondientes a las direcciones X, Y, Z. Al
tratarse de un canal “convencional” sin ranuras, en el que tenemos un flujo
laminar sencillo no es de extranar que converja rdapidamente y de manera
estable. En 354 iteraciones y un tiempo de computacién de 20 minutos en un
ordenador personal convencional los valores de los residuos de los
componentes anteriormente citados bajan todos de 107 .

A modo de comprobacion también se realiza un balance de masa entre las
secciones de entrada y salida cuyo resultado se presenta a continuacion:

Mass Flow Rate {kg/s)
outflow.2 -1.8882111e-87
velocity inlet.1 1.80882111e-87
Het 1.5881868e-22

Resultado que se considera adecuado en base a que el balance de masa en
términos relativos (dividiendo el resultado del balance entre el flujo de entrada
o salida) es del orden de de 10'¢, valor muy por debajo de los residuos antes
calculados.
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4.1.2 Canal convencional: Flujo.
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Figura 4.2 Vectores de velocidad en una seccion @ntmedia del canal sin ranuras.

Como ya se adelanto en el apartado 3.4.1, el perfil de velocidades en tipo de
canal tiene una forma parabdlica donde las velocidades mds altas se dan en
el centro de la seccidn fransversal del canal. Se puede comprobar en la figura
4.2 como efectivamente al ser un canal sin ranuras en ninguna superficie el
flujo es unidireccional.
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4.1.3 Canal convencional: evolucion del escalar
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Figura 4.3 Evolucion del escalar en el canal sin naras.

En el canal sin ranuras la distribuciéon escalar no sufre ningUn cambio a su paso
por el mismo, se debe recordad que la difusividad empleada es muy baja, de
ahi que tampoco se produzca mezclado puramente difusivo. La interfase
enfre los dos valores que toma el escalar es un efecto no deseado propio de
la difusividad numérica ocasionada por el tamano minimo de celda que es
posible emplear.

4.2 Configuracién ranuras tipo Kaplan
Visto los resulfados que se obtendrian en un canal sin ranuras es el momento

de estudiar los resultados que se obtienen con la configuracion de ranuras
usadas por Kaplan y su equipo
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4.2.1 Configuracion Kaplan: Convergencia.

Residuals
—cont l]nu ktty
—x-veloci L
.g_ve DCIT; 13""]2 E
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] 2010 4010 GO0 IR 10010 1200
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Figura 4.4 Evolucion de los residuos en un canal eganuras tipo Kaplan.

La grafica de residuos aqui expuesta ya fue vista en apartados anteriores en
los que se hablaba de los problemas de convergencia que se han tenido
durante la realizacion de este estudio. Anadir que para calcular estas 1030
iteraciones  fue necesario un tiempo de una hora y quince minutos
aproximadamente ejecutado el caso en un equipo informdtico convencional.
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Figura 4.5 Evolucion de los residuos en el calculie la distribucion del escalar.
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Al ser la resolucidon del escalar un problema lineal no es de extranar que la
convergencia hasta un valor minimo (en este caso se tomo 10") se produzca
en tan solo unas pocas iteraciones.

Hass Flow Rate (kg/s)
outflow.2 -1.88802111e-87
velocity inlet.1 1.8002111e-67
Het 2.646978e-23

El balance de masa como en el caso del canal sin ranuras resulta ser no nulo
pero si muy pequeno por lo que se puede considerar adecuado.

4.2.2 Configuracion Kaplan: Flujo.

x 10°

Figura 4.6 Patron de velocidades [m/s] efectivas aieslizamiento en la direccion X en la superficie
que simula las ranuras

Las figuras 4.6 y 4.7 representan las velocidades efectivas de deslizamiento en
las direcciones X, 7.
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En cuanto a la primera de las figuras decir que en ella se aprecian
iregularidades en cada uno de los semiciclos del canal, probablemente

debidas al cambio de ubicacién del punto donde el dngulo 6 cambia de go

7l . - .
——. Las velocidades mdaximas tienen lugar en el centro del canal, con un

valor de entre 4 y 5 mm/s, es decir un orden por debagjo de la velocidad
maxima del canal para esta direccion.

Las velocidades en la direccién Z son algo menores, aproximadamente cuatro
veces mds pequenas que las velocidades en X. En el patrdn de estas
velocidades se puede ver claramente reflejado el patrén del dngulo 6. Como
ya se vio, los valores mas altos se dan en la zona central del canal, reduciendo
su valor hasta cero al llegar al los lados del canal.

0.5 1 15 2 2.5 3 3.5

Figura 4.7 Patron de velocidades [m/s] efectivas dkeslizamiento en la direccidén Z en la superficie
que simula las ranuras.
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Figura 4.8 Vectores de velocidad y lineas de corrige en un plano transversal situado en x =1,5mm.
El tamafio de los vectores es proporcional a la maignd de la velocidad en las direcciones
transversales Y, Z.

Figura 4.9 Vectores de velocidad y lineas de corrige en un plano transversal situado en x =2,5mm.
El tamafio de los vectores es proporcional a la matad de la velocidad en las direcciones
transversales Y, Z.

De las figuras 4. 8 y 4. 9 se puede exiraer interesante informacion acerca del
comportamiento del fluido segun no alejamos de superficie de las ranuras en
direccion de Y crecientes. Se observa como el movimiento es intenso en la
zona mads proxima a dicha superficie atenudndose fuertemente al alejarse de
ella.
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Figura 4.10 Evolucion del a presién estética a latgo del canal [Pa].

De la presion estdtica decir que reduce su valor gradualmente segun se
avanza por el canal. El decremento de presidn es el aporte exterior necesario
como elemento motriz para que estas condiciones de flujo sean posibles en
este canal.

Integral
Static Pressure (pascal){m2)
outflow.2 -1.2486781e-0806
velocity inlet.1 8.9923144e-89
Het -1.2396858e-086
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Figura 4.11 Evolucion del escalar a lo largo del cal.

A =0mm

La figuras 4.11, 4.12, 4.19 y 4.20 representan los resultados principales de este
trabajo. En ellas se visualiza el comportamiento del escalar a lo largo de canal,
y por lo tanto dan la posibilidad de analizar de manera cualitativa el grado de
adveccion cadtica en el canal. Ademds, en el caso concreto de la
configuracion de ranuras actual, constituye la manera de poder validar el
modelo desarrollado aqui  mediante la comparacidén de estos mismos
resultados con los que obtuvieron Kaplan y su equipo en el Naval Research
Laboratory.

Las velocidades que las ranuras generarian desplazan el fluido hacia los lados
del canal, pero no de manera simétrica, si no que en cada uno de los
semiciclos la canfidad de flujo desplazado es mayor en direccion de Z
positivas o negativas alternativamente. Este moviendo hace que tengan lugar
islas de fluido con valor opuesto de escalar al mayoritario en la zona en que se
encuentfran. Es precisamente este fendmeno el que logra que en el tipo de
canales SHM se produzca un grado de mezclado mucho mayor en un canal
simple de paredes lisas.
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Figura 4.12 Distribucion del escalar en la secciéie salida.

Comparando estos resultados con los obtenidos por Kaplan y su equipo se
puede llegar a la conclusion de que ambos son muy similares. Las evoluciones
en las distribuciones de los escalares a los largo de los canales que ocurren en
ambos modelos mantienen una gran semejanza, si bien es verdad que
parece que en el modelo de Kaplan el grado de adveccién cadtica es algo
mayor, hecho que se aprecia en la mayor longitud de las islas de fluido y su
localizacién mds cercana al techo del canal.

purple red

12

18

Figura 4.13 Resultados de la adveccion cadtica en nanal SHM presentados en el articulo de
C.Kaplan.
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En cuanto a la interfase que separa las dos grandes dreas de escalar se
observa un estrechamiento de esta entorno a la altura y= 20 ym, efecto
especialmente notorio en las secciones situadas en X=1,5 mm, 2 mm vy 2,5 mm.
Fijdndose en las figuras 4.14 y 4.15 se puede ver como el estrechamiento se
sita a la misma altura que los vértices, siendo el flujo convectivo mas intenso
en esta zona

|

Figura 4.15 Distribucion de escalar y lineas de cdente en la seccion situada en x = 2,5 mm
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4.3 Configuracion tipo Strook.

El siguiente paso es analizar la influencia que puede tener un patron distinto de
ranuras. Como ya se vio con anterioridad Strook utiliza un patrén de ranuras
en el que la parte ranurada y la parte sin ranurar tienen la misma dimension.

4.3.1 Configuracién Strook: Convergencia.

HES[EtII‘JE]‘St
—continu
_x-veﬁl:lclttyy
yowelocty
—F-velocity

le=[2

lex0l

1e-02
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I 2010 4010 BIO Bl 10010 121010
[terations

Figura 4.16 Evolucion de los residuos en un canabi ranuras tipo Kaplan.

No es de exfranar que la convergencia en ambos modelos sea idéntica, es
l6gico pensar que las posibles diferencias entre un modelo y otro no son
suficientes como para que se produzca un cambio en la convergencia de los
residuos. Asi mismo la magnitud del balance de flujos mdsicos también es
parecida en ambos casos.

Hass Flow Rate (kg/s)
outflow. 2 -1.8882111e-87
velocity inlet.1 1.8802111e-87
Het 1.852884h60-22
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x 10°

Figura 4.17 Patrén de velocidades [m/s] efectivagdleslizamiento en la direccién X en la superficie
que simula las ranuras

Las velocidades en la direccion X son menores que en caso Kaplan,
aproximadamente la mitad. Algo esperado teniendo en cuenta que los
coeficientes de deslizamiento 77, y 1, son para el caso de Strook casi la tercera

parte que en el caso Kaplan.
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Figura 4.18 Patron de velocidades [m/s] efectivagdleslizamiento en la direccion Z en la superficie
que simula las ranuras.

Las velocidades en la direccion Z también sufren un decremento, sin embargo
este es mucho menor que el que se ve en la direccion X, las diferencias en este
caso son de aproximadamente un 30% en favor de caso Kaplan.

En cuanto a los vectores de velocidad y las lineas de corriente mostrados en

las figuras 4.17 y 4. 18 presentan patrones andlogos que en la configuracion
tipo Kaplan.
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Figura 4.19 Vectores de velocidad y lineas de coerite en un plano transversal situado en x
=1,5mm. El tamafio de los vectores es proporcionalla magnitud de la velocidad en las direcciones
transversales Y, Z.

Figura 4.20 Vectores de velocidad y lineas de coerite en un plano transversal situado en x
=2,5mm. El tamafio de los vectores es proporcionalla magnitud de la velocidad en las direcciones
transversales Y, Z.
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Figura 4.21 Evolucion del a presién estética a latgo del canal [Pa].

La diferencia de presiones estaticas entre la seccidon de salida y la de entrada
tiene un valor parecido al de caso Kaplan, si bien es un 10% mayor para el
presente caso. Si se comparan ambos resultados con los que se obtendrian en
un canal sin ranuras, se llega a la conclusion de que es precisamente en el
canal sin ranuras donde es necesario un mayor gradiente de presion motriz,
aunque pueda parecer contradictorio hay que tener en cuenta que los
canales con ranuras constan de una seccidn mas amplia (ver figura 3.20),
razéon por la cual la configuracion de Kaplan es la que requiere un menor
gradiente de presion debido al mayor ancho de la ranuras.

Integral
Static Pressure

outflow.?2
velocity inlet.d

{pascal){m2)

-1.36B6782e-086
4.9651367e-09

-1.3637131e-086

Consumos de escalar

Canal ranuras fipo

Canal ranuras fipo

Caso Canal sin ranuras Kaplan Strook
Gradiente
presion [PaA] 1,4826334E-06| 1,2396858E-06| 1,3637131E-06
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Figura 4. 22 Evolucion del escalar a lo largo delanal.

|

m

En cuanto a la evoluciones en la distribucidon del escalar a lo largo del canal,
vemos que las diferencias entre ambas configuraciones son realmente
pequenas. Se piensa que una posible explicacion para este hecho sea que a
pesar de que las velocidades en la direcciéon Z son aproximadamente un 30 %
mayores para la configuracion Kaplan, también los son las velocidades en la
direccion X lo que resulta en contra del movimiento que se trata de conseguir.

1.00e+00
l 9.35¢-01
8.67¢-01

8.00e-01
7.33e-01
B.687¢-01
5.00e-01
5.33e-01
- 4.67¢-01
4.00e-01
3.33e-01
2.67e-01
2.00e-01
1.33e-01

6.67¢-02

-1.34e-13(
Figura 4.23 Distribucion del escalar en la secciéte salida.

64



Jose Luis Rodriguez Beltrdn - EFECTOS DE ADVECCION CAOTICA EN
MICROCANALES

Conclusiones

—
0 = T ———

=)

. . . 0.8
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

Figura 4.25 Distribucion de escalar y lineas de coente en la seccidn situada en x = 2,5 mm

Al igual que se veia con anterioridad para el caso Kaplan, se producen de
igual manera estrechamientos en la interfase central del escalar debidos a una
mayor intensidad del flujo convectivo en las proximidades de los vortices.

4.3 Ejemplo: Microcanal con distintas superficies reactivas.

A modo de ejemplo se estudiara en este apartado el comportamiento de un
microcanal con distintas superficies reactivas en las que se consume una de |as
especies en el fluido que circula por el propio microcanal. El objeto de este
pequeno ejemplo es comprobar la eficiencia de un canal tipo SHM ante un
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consumo de especies no homogéneo que origine gradientes de
concentracion.

Se modelizard el ejemplo de la siguiente manera:

— La especie que se consume en las paredes reactivas es representada
por el valor 1 en el escalar infroducido a la entrada del canal. A
diferencia de los casos anteriores la distribucidon de este escalar es
homogénea en toda la entrada.

— Las paredes reactivas se han implementado en Fluent imponiéndoles la
condicién de que el escalar toma un valor de 0 al entrar en contacto
en con ellas. Esto significaria un consumo total de la especie al
contactar con la superficie reactiva. Se han analizado distintas
configuraciones:

« Lasuperficie reactiva se sitUa en el techo del canal.

* Lasuperficie reactiva esta compuesta por las cuatro paredes
laterales del canal.

« Lasuperficie reactiva se sitUa en el fondo del canal coincidiendo
con la superficie ranurada.

En este caso el valor de la difusividad pasa de 10712 a 107 kg/ms con fin de
tener en cuenta también los efectos puramente difusivos, permaneciendo el
resto de pardmetros igual que en caso correspondiente a la configuracion tipo
Kaplan estudiado en el apartado 4.2 de este proyecto.

Para obtener los resultados no ha sido necesario realizar una simulacion
completa de cada caso ya que, al no cambiar el campo fluido, se pueden
utilizar los resultados para este anteriormente calculados en la configuracion
Kaplan como punto de partida calculando solo la evolucion del escalar en
cada caso.

Aclarar también que la intencidon de apartado es la obtencion de unos
resultados preliminares, siendo necesario un planteamiento mds complejo del
problema para obtener resultados mds rigurosos. Un ejemplo de ello es el
tratamiento que aqui se le da la superficie ranurada en relacién al consumo
de escalar. En este estudio dicha pared se implementa como una superficie
plana en la que el escalar se consume de manera uniforme cuando en la
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realidad no seria asi por la geometria de las propias ranuras, siendo necesario
el desarrollo de una condicidon de contorno que refleje un consumo efectivo
de escalar como ya se hizo con las velocidades.

A continuacion se presentan los resultados que se obtienen en canales con
distintas paredes reactivas tal y como se explico al inicio. Para poder evaluar
de manera cudlitativa y cuantitativa el grado de mejora en el consumo de
escalar se incluyen los resultados que se obtienen en un canal sin ranuras con
las mismas superficies reactivas.

En primer lugar veremos los resultados que la superficie reactiva es el techo del
canal.
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Figura 4.26 Distribucion de escalar en la secciérecentrada.
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Figura 4.27 Distribucion del escalar en la secciéte salida en un canal de paredes lisas y pared
superior reactiva.

En la figuras 4.22 y 4 .23 se puede apreciar como el consumo de escalar a lo
largo del canal practicamente solo se produce en el cuarto superior del
mismo, siendo la difusidn del escalar insuficiente para que este se consuma en
zonas mas alejadas de la superficie reactiva. Despreciando los efectos que se
producen en las esquinas y el borde inferior se puede decir que la seccién de
entrada que se representa en la figura 4.22 es comun en todos los casos. La
infencion de esta figura es representar la homogeneidad en la distribuciéon del
escalar en la seccion de entrada.
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Figura 4.28 Distribucion del escalar en la secciéte salida en un canal sin ranuras y pared inferior
reactiva.

El efecto de las ranuras en el consumo de escalar en esta configuracion es
minimo, algo que se puede ver en la figura 4.24 y en la tabla 4.1. Esta baja
efectividad de las ranuras no sorprende ya se ha visto en anteriores andlisis de
este proyecto como el movimiento de adveccién cadtica generado por las
ranuras apenas llegaba al zona mds alta del canal.

Sin embargo si el consumo de escalar se produce en las cuatro paredes
laterales del canal los resultados que se obtienen son mucho mejores, prueba
de ello son las figuras 4.25y 4.26 en las que se puede observar la diferencia
entre la aplicacion o no de las ranuras. Debido a que la difusividad empleada
sigue teniendo valores bajos el escalar del centro del canal sigue sin ser
consumido pero el drea que este ocupa se reduce considerablemente. El
fluido que es evacuado por el efecto de las ranuras hacia los laterales
izquierdo y derecho del canal hace que sea en estas zonas donde se produce
un mayor recorte del drea de escalar sin consumir.
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Figura 4.29 Seccion de salida en un canal sin ramas en el que la superficie reactiva la componen
las cuatro paredes laterales.
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Figura 4.30 Seccion de salida en un canal con rarag con ranuras en la pared inferior y en el que
la superficie reactiva la componen las cuatro parezb laterales.

El efecto de evacuaciéon del escalar consumido hacia los laterales se puede
apreciar mucho mejor en las siguientes figuras 4.27 y 4.28 correspondientes a
canales en los que la superficie reactiva se encuentra Unicamente en la
pared inferior, por lo que en las paredes laterales izquierda y derecha no hay
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consumo a pesar de lo cual son en sus proximidades donde mds escalar
consumido encontramos. Este es el caso en el que mayor efecto relativo tiene
la superficie ranurada sobre el consumo de escalar, lo que era de esperar
puesto que el efecto del campo fluido es ademds de evacuar el escalar
consumido, impulsar el escalar sin consumir hacia la zona reactiva.
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Figura 4.31 Distribucién del escalar en la secciéde salida en un canal con ranuras en la pared
inferior y pared superior reactiva.
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Figura 4.32 Distribucion del escalar en la secciéde salida en un canal con ranuras superficie
reactiva en la pared inferior.

Por ultimo se incluye una tabla donde se recoge el balance de masa del
escalar en las distintas configuraciones que se han analizado en este ejemplo.
Como ya se advirtié con anterioridad el caso en el que el consumo de escalar
se produce en la pares inferior se produce un incremento de un 172 % a favor
del canal con efectos de adveccion cadtica.

Consumos de escalar

Consumo en el techo canal

Consumo en suelo canal

Consumo en suelo, techo y

laterales
Caso
Sin ranuras Conranuras  |Sin ranuras Conranuras  |Sin ranuras Con ranuras

seccién entrada 1,796037E-07| 1,796036E-07)  1,799814E-07| 1,799819E-07]  1,792985E-07| 1,792985E-07|
seccién salida -1,718287E-07| -1,716714E-07) -1,720059E-07| -1,582480E-07) -1,591328E-07| -1,466139E-07|
balance 7,774930E-09] 7,932200E-09] 7.975490E-09] 2,173393E-08] 2,016575E-08] 3,268459E-08
% consumido 4,33% 4,42% 4,43% 12,08% 11,25% 18,23%
mejora por

ranuras 2,02% 172,51% 62,08%

Tabla 4.1 Resumen con los consumos de escalar enddstintos case.
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5. Conclusiones

En la infroduccién ya se hablé de los microcanales SHM, se describieron, se
comentaron sus usos actuales y las posibles futuras aplicaciones. Por ello es
importante lograr un modelo que reproduzca un canal de este tipo sin
necesidad de construirlo fisicamente. Este modelo permitiia adelantar los
resultfados que se obtendriaon en un canal real en las posibles futuras
aplicaciones y evaluar las posibles mejoras que se lograrian en aplicaciones
actuales utilizando distintas configuraciones del canal. Se recuerda que el
objeto del presente proyecto fin de carrera es precisamente el diseno,
implantacién y ejecucidon de dicho modelo. Presentados ya el diseno e
implementacion modelo, obtenidos y analizados los resultados es el momento
de sacar conclusiones de todo ello.

Para validar el modelo, en el capitulo 4 del presente frabajo se comparan los
resulfados arrojados por este modelo y los que obtuvieron C.Kaplan y su
equipo con el suyo, asumiendo esos resultados como buenos. Se recuerda
que este estudio que se usa como referencia fue desarrollado en el Naval
Reserach Laboratory entidad con mas de 80 anos de experiencia y que
cuneta con una plantilla de 2500 personas. Por ofro lado la doctora Carolyn R.
Kaplan conté con la colaboraciéon del arficulo de referencia con Elain S. Oran
una de las expertas a nivel mundial de calculo computacional en mecdnica
de fluidos y combustion, de ahi que considere la referencia como valida.
Como ya se vio la semejanza en las evoluciones del marcador al lo largo de
ambos modelos es muy alta, razdn por la cual se piensa que se el modelo del
presente trabajo se ha disenado, implementado y ejecutado de manera
correcta y que los resultados arrojados por el pueden tomarse como validos,
ya que en ambos modelos las condiciones del fluido, las dimensiones del
canal, el régimen utilizado, y demds pardmetros son iguales. Hubiera sido
interesante haber comparado los resultados no solo de manera cualitativa si
no también cuantitativa pero el problema es que en el arficulo de Kaplan no
se presentan resultados de este tipo. De todos modos hay que tener en cuenta
que las distribuciones de escalar que se producen son bastante complejas y
son fruto de un campo de velocidades concreto, no pudiendo obtenerse si no
se hubiese simulado bien el canal SHM.

Una de las ventajas del modelo del presente estudio es que el esfuerzo
computacion que requiere es mucho mas menor que en el que modelo de
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Kaplan. Mientras que los resultados modelo de este trabajo fueron obtenidos
fras una hora y quince minutos aproximadamente, Kaplan emplea, para la
misma resolucion en las secciones transversales 10 horas de tiempo de reloj en
40 procesadores. Este ahorro se debe a la implementacion de las ranuras
como una condicidén de contorno en vez de realizar una simulacidén completa
de ellas, lo que a su vez permite reducir a un quinto el nUmero de celdas en la
direccion axial.

De la comparacion entre las dos configuraciones para las ranuras aqui
estudiadas es sorprendente ver como apenas hay diferencias entre las
distribuciones del escalar en ambos casos, a pesar de que los coeficientes de
deslizamiento son hasta 3 veces mds grandes en la configuracion Kaplan, y las
velocidades tfransversales un 30% mds altas. Los dos factores a los que se
atribuye tal hecho son, el incremento de la velocidad de deslizamiento en la
direccion axial en el caso Kaplan, y el efecto atenuador que sufren las
velocidades fransversales segun nos alejamos de la superficie de las
velocidades de deslizamiento.

Podria surgir la duda de por que no se han comparado los resultados de la
configuracion Strook con el articulo de referencia correspondiente. Pues bien,
los experimentos que realizo el doctor Strook fuero hechos con un canal real y
marcadores fluorescentes y para presente trabajo se opto por comparar los
resulfados ofros que tfambién fueran producto de una simulacién
computacional. Ademds el numero de Reynolds en el trabagjo de Strook es
distinto al empleado en el presente trabajo, y aunque como se ha visto en
distintos articulos analizados en el capitulo 2, existe cierta independencia entre
el grado de adveccion cadtica y el numero de Reynolds siempre y cuando
este se encuenfre denfro de ciertos limites, no seria riguroso comparar los
resultados operando en distintas condiciones.

De los resultados de los casos con superficies reactivas hay que destacar que
el mayor incremento de consumo de escalar entre un canal de paredes lisas y
el canal SHM equivalente se produce cuando la superficie reactiva se situa en
la misma pared donde estdn practicadas las ranuras. Por otfro lado si la
superficie reactiva se sitUa en la pared opuesta se ha visto que no se produce
una mejoria notable en el consumo de escalar.
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Por ultimo se quiere plantear las futuras actuaciones que se podrian llevar a
cabo tomando como inicio este proyecto fin de carrera:

« Trabagjar en la convergencia del modelo intentando que esta se
produzca sin que sea necesario utilizar factores de relajacion, ni tener
gue congelar la condiciones de contorno durante determinado niumero
de ciclos.

e Realizar un estudio parametrico analizando el grado de adveccion
cadtica en distintas configuraciones (dimensiones del canal,
dimensiones y ubicacién de las ranuras, Re...). En esta direccion de
frabajo se han encontrado los articulos “A combinatorial approach to
microfluidic Mixing” (Howell et al. ), “Toolbox for the design of optimized
microfluidic components”( Mott et al.),“A microfluidic mixer with grooves
placed on the top and bottom of the channel " (Howell et al. ) en los
que se la superficie ranurada ocupa mas de una pared y en los que los
patrones de las ranuras son distintos a los empleados en este frabagjo.

« Seguir desarrollando el modelo en el que existen paredes reactivas
evaluando la mejora en la transferencia de masa o calor que se podria
lograr usando un canal SHM frente a otro fipo de canales en
aplicaciones con gradientes de concenfracion o temperatura. Para
este Ultimo caso habria que implementar en el presente modelo los
cambios necesarios para que también se tuviera en cuenta de la
ecuacion de la energia.
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ANEXO A Cédigo fuente de la User Defined Function.

#i
#include <stdio.h>

clude "udf.h"

/* Channel geommetry */

real Hac = 80 =-63
real Wac = 200.0e=-6;
real dagdl = 0.0e0;
real L_SHM 2 1.0e-3;
real r SHM CEBEE
real 1 SHM = 106

real theta op = 0.7854;
/*real theta_ op = 0,9764;
real U in = le=2;
real eta a = 1

real eta t = 0.0878;

/*
Vi
/*
/*

/*

channel height

channel width

agdl channel thickness (for DMFCs!)
streamwise length of SHM halp-pericd
SHM fraction of channel width

/* SHM grooves wavelength

/*
/*
/¥
f*
/’i
/*

SHM grooves angle (45)

SHM grcocoves cptimum angle (52.95°)
average inlet flow velocity
along-the-grooves slip coefficient
transverse-to-the-grooves slip coeffi

cient
see C.Y.Wang, Phys.Fluids 15(5)1114, 2003

/* The assumed values of eta a/t correspond to the following groove geometry

/* a = 9.8 * 1 m;
/* b = 05 BT my

/* Numerical parameters */

real tol newton = le-5;

real iter check = 40;

-

real relax fac = 0.2F

int iter x = U;

int iter =z = 0;

/* Universal constants */
real PI =

/*

SHM grooves half-width (0.5*1 m)

SHM grooves height (0.5%1 m)

admited numerical error in inlet bec
number of iterations between grooves wall

bc update

under relaxation factor for grooves wall
bc update

¥x-iterations counter variable

Zz-iterations counter wvariable

DEFINE PROFILE(developed inlet velocity, t, 1)

{

face t f;
int n, n_iter;

real X[ND ND];
real y, z, u, uc, Q c;

real eta, xi, DQ bar, Du bar, Q bar, u bar, Q in;

real epsilon, nPi, tol;

if (iData Valid P()) return;

epsilon = Wac/Hac;

/* Calculation of the dimensionless flow rate 0O _bar and */

/* characteristic flow rate

¢ = Q in/Q bar * /

*/
b
*/
*/
*y
ks
*/
*/
L4
7
*/

*/

i
* /

*/

* f

* /

*y

*/

* /

.

*/

kil
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QO in = U_in * Hac * Wac;

for(tol = 1; tol > tol_newton; tol =
{
DO bar = tanh((2*n+1)*PI*epsilon/2) /pow (2*n+1,5);
Q bar = Q bar + DQ bar;
n=1n=+ .j
}
Q_bar = (4*epsilon/2)* (1 - 1°2/(epsilon*pow(PI, %)) *Q_bar);

Q0 c = Q_in/Q bar;
u c = 4*Q c/(Hac*Hac);

n_iter = n;

begin £ loop(f, )
{
F_CENTROID(X, £, t);:
y = X[1];:
z = X[2];
eta = z/(Hac/2);
xi = (v-(dagdl+Hac/2))/(Hac/2);

u bar = 0.0;

/* Velocity wvalue calculation */
for(n = 0} n « n_iter; n++)

{

nPi = (2*n+1)*PI/2;

DQ_bar/Q bar)

Du_bar = pow(-1,n)*(l-cosh(nPi*=sta) /cosh(nPi*epsilon))*(cos (nPi*xi) /pow(2*n+l,2));

u bar = u bar + Du_bar;

}
u _bar = 16/pow(PI,2)*u _bar;

u = u c*u bar;

F_PROFILE(f, &£, j) = u;

}

end £ loop(f, t)

DEFINE PROFILE(flat_inlet wvelocity., t, Jj)

{
face t f;

if (! Data Valid P()) return;

begin f leoop(f, t)

{
}

end f loop(f, t)

F_PROFILE(f, t, j) = U_in;

DEFINE PROFILE(scalar_ 0_inlet profile, t,

{

face t f;

1)
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real zj;
real X[ND _ND];
if (! Data Valid P()) return;
begin £ loop(f, t)
{
F_CENTROID(X, £, t):
z = ¥[2];
if ((z = 0.0)
F_PROFILE(E, t, j) = 1.0;
else
F_PROFILE(E, t, j) = §
}
end f loop(f, t)
}
DEFINE PROFILE(scalar_l inlet profile, t, j)
{
face t £
real yi:
real X[ND _ND];
if (! Data Valid P()) return;
begin £ loop(f, t)
{
F CENTROID(X, £, t):
v = X[1];
if (v > Hac/Z)
F_PROFILE(E, t, j) = 1.0;
else
F_PROFILE(f, t, Jj) = H
}
end f loop(f, t)
}
Jf*:::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::*l,"’
/* #2. CBALCULATICON OF theta AND WALL VELOCITY GRADIENTS AT THE */
/* GROOVED WALL */
,"f*=============================================================*,f
DEFINE ON_DEMAND (init_grooves)
{
Domain *d;
Thread *t, *t0;
FILE *fp;
cell t c0;
face t £;
real 1 _m = 1 _SHM/2; /* SHM grooves half-wavelength (1_SHM/2) *f

real face_area, mu, x, ¥, 2z, y0, theta;

real shear force x, shear force_z, shear stress_x, shear stress_z;
real dudy s, dudy 1, dwdy s, dwdy 1;

real u 1 =%, uw l z, us x, us_z, u 0, uwall, w 0, w wall;

real XX[ND_ND], XXO0[ND_ND];
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int Zone_ID = 4; /* Zone ID corresponding to the grooved wall where we calculate */
/* wiscous stress, as obtained from the bc panel */

d = Get_Domain (1)} ;
t = Lookup_Thread(d,Zone_ID);

/*Open data file theta.txt to store in there theta values*/
fp = fopen("theta.txt", "w" );
fprintf (fp, " X z THETA\n") ;

begin £ loop(f, t)

{

c0 = F CO(£, t):
t0 = THREAD TO(t):

/* Calculates face area */
F_AREA(XX, £, t):
face area = NV_MAG (XX);

/* Calculates viscosity at the cell adjacent to the face */
mu = C_ MU L(cO, t0);

/* Calculates face and adjacent cell coordinates */
F_CENTROID (XX, £, t):

C_CENTROID (XX0, <0, t0);

x = XX[0];:

v = XX[1]:

XX[2]:

XX0[11;

z
v

/* Calculates theta and stores it in UDMI (10} */

if (sin(PI*x/L SHM) >= 0 && z <= Wac * (r SHM - 0.5))
theta = - theta_op;

else if (sin(PI*x/L_SHM) < ) && z <= Wac * (0.5 - r SHM))
theta = - theta_op:

else
theta = theta_ op:

C_UDMI(cO, t£0, 1) theta;
F_UDMI(f, t, 1) = theta;

/* print theta walues in theta.txt*/
fprintf (fp, "%G %G %G\n", x,z,C UDMI (c0,t0,1)):

}

end f loop(f, t)
fclose (fp);

iter x =

-

iter z = 0;
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/¥=============================================================%/
/* #3. BOUNDARY CONDITION AT THE GROOVED WALL (CHANNEL TOP) */
R —

DEFINE PROFILE(wall x velocity, t, p)
{
cell t c0;
Thread *t0;
face t £;
FILE *fp;
real XX([ND ND], XX0([ND_ND];
real face area, mu, x, y, 2z, theta, Uy, Wy, aux u x;
real shear stress_x, shear stress_z, shear force x, shear force z;
real 1 m = 1_SHM/2; /* half SHM grooves wavelength *f

/* Iteration counter */
iter x = iter x + 1;

/*Open data file wall_x velocity.txt to store velocity values*/
fp = fopen("wall x velocity.txt", "w" )};
fprintf(fp, " X Z Wall x velocity \n");

begin £ loop(f, t)

{
c0 = F_Co(f, t);
t0 = THREAD TO(t);

/* Calculates face coordinates */
F_CENTROIDLX_X, £, t);

X = XX[0];
y = XX[1];
z = XX[2];

/* Retrieves theta from stored wvalus */
theta = C_UDMI(c0,t0,1);

/* Boundary condition calculation runs every "iter check" iterations */
if (iter_x == iter_check)

J* Calculates face area */
F_AREA(XX, £, £);
face area = NV_MAG(XX);

/* Calculates wiscosity at the cell adjacent to the face *
mu = C MU L(c0, t0);

/* Calculates wall velocity gradients using shear forces */
shear force_x = -F_STORAGE R_N3V(f£, t, SV_WALL_SHERAR) [0];
shear force z = -F_STORAGE R N3V(f, t, SV_WALL SHEAR) [2];
shear stress_x = shear_ force x/face area;

shear stress_z = shear_ force z/face area;

Uy = shear stress x/mu;

Wy = shear stress_z/mu;
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/* Calculates effective x slip wvelocity generated by the groowves */
aux_u x = (1_m)*(Uy*(eta_a*cos(theta)*cos(theta)+eta_t*sin(theta)*sin(thetal)) +
Wy*((eta_a-eta_t)*sin(theta)*cos(theta)));

relax_ fac */

F_UDMI(f, £, 2) F_UDMI(cO, t0, 2) + relax fac*(aux u x - F_UDMI(cO, t0, 2)});

C_UDMI(cO0, t0, 2) = C_UDMI(cO, t0, 2) + relax fac*(aux u x - C UDMI(cO, t0O, 2)});

}

F_PROFILE(f, t, p) = C_UDMI(c0,t0,2);

/* print wall_x velocity values in wall_x velocity.txt*/
fprintf({fp, "%G %G %G\n", x,z,C_UDMI(c0,t0,2));

}
end £ loop(f, t)

/* iter x counter inicialization */
1f (iter x »= iter check)
{
printf ("
iter x = 0;

n Updating effective x slip velocity at grooves wall ... ");

fclose (fp) ;

DEFINE PROFILE(wall z wvelocity, t, p)
{
cell t c0;
Thread *t0;
face t £;
FILE *fp;
real XX[ND_ND], XX0[ND_ND];
real face_area, mu, x, ¥, 2, theta, Uy, Wy, aux u z;
real shear stress_x, shear stress z, shear force x, shear force z;
real 1 m = 1_SHM/2; /* half SHM grooves wawvelength *f

/* Iteration counter */

iter_z = iter z + 1;

/*Open data file wall_z velocity.txt to store velocity values*/
fp = fopen("wall z wvelocity.txt", "w" );
fprintf(fp, " X Z Wall z velocity \n");

begin f loop(f, t)

{
c0 = F_CO(f, t);
t0 = THREAD TO(t);

/* Calculates face coordinates */
F_CENTROID (XX, £, t);

x = XX[0];
v o= XX[1];
z = XX[2];
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J/* Retrieves theta from stored wvalus */
thata = C_UDMI[CD,tD,_]:

/* Updates grooves wall boundary condition every iter_check iterations */
if (iter_z == iter check)
{

/* Calculates face area */

F_AREA(XE, £, t);

face area = NV _MAG(XX);

/* Calculates wviscosity at the cell adjacent to the face *
mu = C_MU L(c0, t0);

/* Calculates wall velocity gradients using shear forces */
shear force x = -F_STORAGE R N3V(f£, t, SV_WALL_SHEAR) [C];
shear force z = -F_STORAGE R _N3V(f, t, SV_WALL_SHEAR) [2];
shear stress x = shear force x/face_area;

shear stress_z = shear force_z/face_area;

Uy = shear stress_x/mu;

Wy = shear stress_z/mu;

/* Calculates effective z slip velocity from wall shear stress */
aux_u z = (1_m)*(Wy*(eta_t*cos(theta) *cos (theta)+eta_a*sin(theta) *sin(theta)) +
Uy* ((eta_a-eta_t)*sin(theta)*cos(theta)));

/* Stores updated z slip velocity in F_UDMI(3) with underrelaxation factor
relax_fac */
F_UDMI(E, t, 2) = F_UDMI(c0O, tO0, 3) + relax fac*(aux u z - F UDMI(cO, t0, 2))};

C_UDMI(cO, t0, 2) = C_UDMI(cO, t0, 2) + relax fac*(aux u z - C UDMI(cO, t0, 2)};

}
F_PROFILE(f, t, p) = C_UDMI(cO, t0, 3);

/* print wall_z velocity wvalues in wall_z_velocity.txt#*/
n", x,z,C_UDMI(c0,t0,2));

fprintf (fp, "%G %G

}
end £ loop(f, t)

/* iter z counter inicialization */
if (iter_z == iter check)

{

printf ("\n Updating effective z slip wvelocity at grooves wall

iter z = 0;

fclose (fp)
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ANEXO B SUMARY REPORT de Fluent.

A continuacién se presenta el sumary report extraido directamente de Fluent
donde se resumen todas las propiedades del caso con configuracion de
ranuras fipo NRL sin haberse realizado el refino de la malla. El resto de casos
aqui estudiado cuentan con similares caracteristicas, haciéndose notar a lo
largo de este proyecto los cambios particulares que cada una de ellas. Por ello
y por la larga extension del sumary report se ha decidido solo presentar el
correspondiente a este caso.
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Sumary_Report.txt
FLUENT
Version: 3d, dp, pbns, lam (3d, double precision, pressure-based, Taminar)
Release: 6.3.26
Title:
Models
Model settings
Space 3D
Time Steady
Viscous Laminar
Heat Transfer Disabled
solidification and MeTlting Disabled
Species Transport Disabled
Coupled Dispersed Phase Disabled
Pollutants Disabled
Pollutants Disabled
Soot Disabled
Boundary Conditions
Zones
name id type
fluid 2 fluid
wall.b 3 wall
wall.5 4 wall
wall.4 5 wall
wall.3 6 wall
outflow.2 7 outflow
velocity_inlet.1 8 velocity-inlet
default-interior 10 interior
Boundary Conditions
fluid
Condition value
Material Name water-Tiquid
specify source terms? no
Source Terms (({mass)
(x-momentum) C(y-momentum) (z-momentum) (uds-0))
specify fixed values? no
Local Coordinate System for Fixed Velocities no
Motion Type 0
X-Velocity of Zone (m/s) 0
Y-Velocity Of Zone (m/s) 0
Z-Velocity oOf Zone (m/s) 0
Rotation speed (rad/s) 0
X-0rigin of Rotation-Axis (m) 0
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¥-0rigin of Rotation-Axis (m) 0
Z-0rigin of Rotation-Axis (m) 0
X-Component of Rotation-Axis 0
Y-Component of Rotation-Axis 0
Z-Component of Rotation-Axis 1
Deactivated Thread no
Porous zone? no
Conical porous zone? no
X-Component of Direction-1 Vector 1
¥-Component of Direction-1 Vector 0
Z-Component of Direction-1 Vector 0
X-Component of Direction-2 Vector 0
Y-Component of Direction-2 Vector 1
Z-Component of Direction-2 Vector 0
X-Component of Cone Axis Vector 1
Y-Component of Cone Axis Vector 0
Z-Component of Cone Axis Vector 0
¥X-Coordinate of Point on Cone Axis (m) 1
¥Y-Coordinate of Point on Cone Axis (m) 0
Z-Coordinate of Point on Cone Axis (m) 0
Half Angle of Cone Relative to its Axis (deg) 0
Relative Velocity Resistance Formulation? yes
Direction-1 Viscous Resistance (1/m2) 0
Direction-2 Viscous Resistance (1/m2) 0
Direction-3 Viscous Resistance (1/m2) 0
Choose alternative formulation for inertial resistance? no
Direction-1 Inertial Resistance (1/m) 0
Direction-Z2 Inertial Resistance (1/m) 0
Direction-3 Inertial Resistance (1/m) 0
C0 Coefficient for Power-Law 0
Cl Coefficient for Power-Law 0
Porosity 1
wall.6

Condition value
Enable shell conduction? no
wall Motion 0
Shear Boundary Condition 0

Define wall motion relative to adjacent cell zone? yes
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Apply a rotational velocity to this wall?
velocity Magnitude (m/s)

=]

X-Component
Y¥-Component
Z-Component
Define wall
X-Component
Y¥-Component
Z-Component

of wall Translation

of wall Translation

of wall Translation
velocity components?

of wall Translation (m/s)
of wall Translation (m/s)
of wall Translation (m/s)

C)CDCDg oo oS

<
I
—
=
m

Rotation Speed (rad/s)

X-Position of Rotation-Axis Origin (m)
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m)
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m)
X-Component of Rotation-Axis Direction
Y-Component of Rotation-Axis Direction
Z-Component of Rotation-Axis Direction
X-component of shear stress (pascal)
Y-component of shear stress (pascal)
Z-component of shear stress (pascal)
specularity Coefficient

wall.5

DDoOoOOoOROoO oo oo

Condition Value

Enable shell conduction? no
wall Motion 1
shear Boundary Condition 0

Define wall motion relative to adjacent cell zone? yes

Apply a rotational wvelocity to this wall? no
velocity Magnitude (m/s) 0
X-Component of wall Translation 1
Y-Component of wall Translation 0
Z-Component of wall Translation 0
Define wall velocity components? yes

X-Component

all_x_velocity)

Y¥-Component

Z-Component

all_z_velocity)

of wall Translation (m/s)
of wall Translation (m/s)

of wall Translation (m/s)

(profile udf
0

(profile udf
0

{((constant
profile )))
Rotation Speed (rad/s) 0
X-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
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X-Component
¥-Component
Z-Component
X-component
Y-component
Z-component

Specularity

wall.4

Condition

of Rotation-Axis Direction
of Rotation-Axis Direction
of Rotation-Axis Direction
of shear stress (pascal)
of shear stress (pascal)
of shear stress (pascal)

Coefficient

[ T s TR o BN B = =

Enable shell conduction?

wall Motion

Shear Boundary Condition

Define wall

motion relative to adjacent cell zone?

Apply a rotational velocity to this wall?
velocity Magnitude (m/s)

X-Component
Y-Component
Z-Component
Define wall
X-Component
Y-Component
Z-Component

of wall Translation

of wall Translation

of wall Translation
velocity components?

of wWwall Translation (m/s)
of wWall Translation (m/s)
of wWall Translation (m/s)

Rotation Speed (rad/s)

X-Position of Rotation-Axis origin (m)
¥Y-Position of Rotation-Axis origin (m)
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m)

X-Component
Y-Component
Z-Component
X-component
Y¥-component
Z-component
Specularity

wall.3

Condition

of Rotation-Axis Direction
of Rotation-Axis Direction
of Rotation-Axis Direction
of shear stress (pascal)
of shear stress (pascal)
of shear stress (pascal)
Coefficient

Enable shell conduction?

wall Motion

shear Boundary Condition

Define wall motion relative to adjacent cell zone?
Apply a rotational velocity to this wall?
velocity Magnitude (m/s)

X-Component
Y¥-Component
Z-Component
Define wall
X-Component
Y-Component
Z-Component

of wWall Translation

of wWall Translation

of wWall Translation
velocity components?

of wall Translation (m/s)
of wall Translation (m/s)
of wall Translation (m/s)

Rotation Speed (rad/s)
X-Position of Rotation-Axis Origin (m)
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m)

o

(=]
p

alue

Do oE SNDoOoOS OO D
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Z-Position of Rotation-Axis Origin (m)
X-Component of Rotation-Axis Direction
Y-Component of Rotation-Axis Direction
Z-Component of Rotation-Axis Direction
X-component of shear stress (pascal)
Y-component of shear stress (pascal)
Z-component of shear stress (pascal)
Specularity Coefficient

ODOoOOoOOEODODD

outflow.?2
Condition value

Flow rate weighting 1

velocity_inlet.1l

Condition value

velocity Specification Method P

Reference Frame 0

Velocity Magnitude (m/s) (profile udf
developed_inlet_velocity)

Coordinate System

X-velocity (m/s)

¥Y-velocity (m/s)

Z-Velocity (m/s)

X-Component of Flow Direction

Y-Component of Flow Direction

Z-Component of Flow Direction

X-Component of Axis Direction

Y-Component of Axis Direction

Z-Component of Axis Direction

X-Coordinate of Axis Origin (m)

Y-Coordinate of Axis Origin (m)

Z-Coordinate of Axis Origin (m)

o o o o o O = o o = o o o o

Angular velocity (rad/s)
(@)
(((profile udf
scalar_0_inlet_profile) (constant . 0)))
is zone used in mixing-plane model? no
default-interior

Condition Value
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Solver Controls
Equations
Equation Solved
Flow no
User Sscalar 0  vyes
Numerics
Numeric Enabled
Absolute velocity Formulation yes
Relaxation
Variahle Relaxation Factor
Pressure 0.30000001
Density 1
Body Forces 1
Momentum 0.69999999
User Scalar 0 1
Linear Solver
solver Termination Residual Reduction
Variable Type Criterion Tolerance
Pressure V-Cycle 0.1
X-Momentum Flexible 0.1 0.7
Y-Momentum Flexible 0.1 0.7
Z-Momentum Flexible 0.1 0.7
User Scalar 0 Flexible 0.1 0.7
Pressure-Velocity Coupling
Parameter value
Type SIMPLE
Discretization Scheme
Variable Scheme
Pressure Standard
Momentum second Order Upwind
User Scalar 0 second Order Upwind
Solution Limits
Quantity Limit
Minimum Absolute Pressure 1
Maximum Absolute Pressure S5e+10
Minimum Temperature
Maximum Temperature 5000
Material Properties
Material: water-Tiquid (fluid)
Property Units Method Value(s)
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______ Density lkg/m3 constant 998.20001
Cp (Specific Heat) J/kg-k constant 4182
Thermal Conductivity w/m-k constant 0.6
Viscosity kg/m-s constant 0.001003
Molecular weight ka/kgmol constant 18.0152
L-1 characteristic Length angstrom constant 0
L-J Energy Parameter 3 constant 0
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
Degrees of Freedom constant 0
UDs Diffusivity kg/m-s defined-per-uds (Cuds-1
(constant . 1))
Speed of Sound m/s none #f
Material: aluminum (solid)
Property Units Method value(s)
pensity kg/m3  constant 2719
Cp (Specific Heat) 3/ kg-k constant 871
Thermal Conductivity  w/m-k constant 202 .4
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