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CAPITULO 5
Modelos numeéricos aplicados
Micaela B. Del Sole y Erica Y. Sanchez

En este capitulo se abordara el modelado numérico desde la concepcién de modelado CFD
(Computational Fluid Dinamics), asumiendo que una descripcion detallada de la fluidodinamica
atmosférica aporta una mejor comprension de la dinamica del contaminante a escalas iguales o
menores a las locales. En este capitulo se facilitan los conceptos para comprender qué es el
modelado CFD y cémo trabaja, asi como también la descripcion de los pasos necesarios para
desarrollar un proyecto eficiente, tomando como base cursos de entrenamiento de modelado
CFD de la compariia ESSS (Engineering Simulation and Scientific Software), proveedora de las
licencias ANSYS CFD (ESSS, 2022).

Se comienza aqui con el desarrollo de un marco teérico que introducira a casos de estudio

de dispersion de contaminantes, como asi también a los softwares mas utilizados.

CFD

La dinamica de los fluidos computacional, CFD (Computational Fluid Dinamics), es la ciencia
que predice el movimiento de los fluidos, la transferencia de calor y masa, las reacciones quimi-
cas y otros fendmenos relacionados. Para predecir esos fendmenos, CFD resuelve las ecuacio-
nes de conservacion de masa, energia y momento. Dada la complejidad de los sistemas de
ecuaciones que representan a los fendmenos, es necesario aplicar métodos numéricos para en-
contrar una solucién. Entre ellos se destacan las diferencias finitas, elementos finitos o voliume-
nes finitos. Su resolucion se ejecuta en computadoras con capacidad para realizar un gran nu-
mero de calculos por unidad de tiempo. Como resultado, se puede obtener informacion acerca
de la dinamica del fluido, tal como la distribucién de presiones, velocidad y temperatura, fuerzas
actuantes (sustentacion, arrastre), distribuciéon de fases multiples (gas-liquido, gas-sélido), espe-

cies (reacciones, combustion, contaminacion), entre otras.

¢ Como trabaja CFD?
Para realizar un modelado CFD, es necesario comenzar por la discretizacién del dominio,
esto implica representar el espacio continuo en un conjunto finito de celdas o volumenes de

control (Fig. 5.1). En cada una de las celdas se resolveran cada una de las ecuaciones involu-
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cradas en el sistema que representa a los fendmenos (Ec. 1). Para ello, estas ecuaciones dife-
renciales parciales deben ser discretizadas en un conjunto de ecuaciones algebraicas, que luego

seran resueltas numéricamente para representar el campo de soluciones.

= [, p¢dV +$,ppV.dA = §,T_¢ Vp.dA + [,S_¢p aV Ec. 1

En el lado izquierdo de la Ec.1 se encuentra al primer término que representa a la componente
no estacionaria del sistema, que incluye a la variable tiempo, y al segundo término que describe
a los fendmenos convectivos. Del lado derecho de la Ec.1 se halla el componente de difusion

seguido del término que representa la fuente de emision.

Volumen
de control

Fig.5.1. Discretizacion del dominio en volumenes de control.

Lo interesante de un proyecto de simulacion CFD, es que todos siguen la misma secuencia

de pasos que va desde la planificacion inicial hasta el analisis de los resultados.

Paso 1- |[dentificacion del problema

e Definir los objetivos

e |dentificacién del dominio
Paso 2- Preprocesamiento

e Geometria

e Mallado

e Fisica del modelo

e Configuracion del solver
Paso 3- Procesamiento

e Calculo de la solucion
Paso 4- Postprocesamiento

e Analisis de resultados

Paso 5- Actualizacidn/ajuste del modelado
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Paso 1- Identificacion del problema

Un ejercicio para definir los objetivos del modelado y comenzar a evaluar la validez de tu
hipétesis inicial, consta en buscar respuestas a las siguientes preguntas:

¢, Qué resultado estas buscando? ;Cémo y para qué lo vas a utilizar? ; Qué simplificaciones
podés asumir en tu modelado respecto al sistema real? ; Qué modelos fisicos necesitas incluir
en tu analisis? ¢ Contas con toda la informacion necesaria para ejecutar el modelado CFD? ; Qué
grado de exactitud precisas en tu calculo? ;Qué tan rapido necesitas tu resultado? ¢ Es el mo-
delado CFD la herramienta adecuada para aplicar?

Definidos los objetivos, es necesario a continuacion identificar el dominio de modelado.
Esto implica limitar el dominio de interés como parte de un gran sistema, y que pueda dar res-
puesta a los objetivos. El desafio pretende elegir y reunir la informacién sobre las condiciones de

contorno del dominio seleccionado.

Paso 2- Preprocesamiento

En este paso, es necesario obtener la region fluida de la representacion a partir de una geo-
metria de modelado. Para ello, puede que ya contemos con un modelo CAD (computer-aided
design) o un disefio asistido por computadora, o en su defecto necesitemos utilizar un disefiador
para crear la geometria sdlida y a partir de ahi elaborar un recinto para aislar el fluido, o ejecutar
una extraccion de la region fluida interior a un sélido (Fig. 5.2). Recordemos que la simplificacion
de una geometria puede implicar la remocion de algunos detalles, como puntas o filos, que difi-
culten alcanzar un buen mallado. Asimismo, resulta importante evaluar si es necesario dividir el

dominio en subdominios para adecuar a las condiciones de contorno existentes.

-‘ 4

Fig.5.2. Geometria de una zona mixta industrial-residencial.

A continuacién, se procede a disefar y a crear la malla, cuyo procedimiento consiste en
discretizar el dominio de la region fluida. Para ello, una pregunta a responderse es qué grado de

resolucion de malla es requerida en cada region del dominio. Si logramos predecir cuales seran
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las regiones en las que se manifiesten los mayores gradientes de las variables de interés, ten-
dremos formulada parte de la respuesta debido a que estos cambios deben ser bien descritos
por el modelado, y por tanto también por una buena malla. Otra cuestion por considerar en el
mallado es el tipo de elemento a utilizar, entendiendo que siempre se priorizara el uso de aquellos
que generen menor difusidn numérica en la adaptacién de los elementos a las formas geométri-
cas. Si hablamos de elementos volumétricos, los hexaedros se prefieren frente a los tetraedros
siempre que se puedan aplicar ya que las mallas con elementos hexaédricos son estructuradas
y pueden alinearse al fenémeno fisico, asimismo requieren de menos elementos y convergen
rapidamente a una solucion con buena precision. En tal sentido estas mallas se vuelven muy
eficientes. Si, por lo contrario, nos encontramos con una geometria compleja, no tendremos mas
opcién que trabajar con elementos tetraédricos ya que permiten una buena adaptacién a la geo-

metria, y resultan simples para alcanzar una buena calidad de malla (Fig.5.3).

Tipos de elementos

Hexaédricos

Tetraédricos

A a -

Prismaticos

I

Fig.5.3. Vista de abajo de malla de recinto (Fig.5.2) y tipos de elementos que pueden utilizarse.

En este punto, resulta necesario evaluar si los recursos computacionales con los que conta-
mos son suficientes para ejecutar los célculos. En tal sentido, sera una limitante la cantidad de
celdas de la malla y los modelos fisicos que utilizaremos.

Tener en cuenta que la calidad del mallado es de suma importancia para alcanzar una buena
solucion. En este contexto, se deben cuidar la densidad de las celdas, la relacién de volumen y
dimensiones en celdas adyacentes, el tipo de elementos a usar, el mallado en la capa limite y el
refinamiento adaptativo de acuerdo con las soluciones preliminares.

La ultima tarea dentro de la etapa del preprocesamiento es la configuracion del solver. Aqui,
se definen y se le indica al software las propiedades de los materiales (fluidos, sélidos o mixtos)
que se utilizan en el sistema de modelado, las ecuaciones de los modelos fisicos apropiados
(turbulencia, especies, etc.), las condiciones operativas y de contorno, los valores iniciales o una

solucién previa, y los monitoreadores de convergencia.
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Las condiciones de contorno aseguran que la solucion de las ecuaciones de conserva-
cion sea unica y correspondiente a la situacion fisica de la cual se obtuvieron dichas con-
diciones. En nuestro sistema de analisis, se debe especificar al menos una condiciéon en
algun punto para cada variable a resolver, por tanto, los limites del sistema deben exten-
derse hasta donde se tenga informacion real de las variables (caudales, presiones, tempe-
raturas). Asimismo, las condiciones de entrada y de salida deben posicionarse en regiones
en donde no existan fuertes gradientes de las variables, tanto en la direccién normal como

en la tangencial a la superficie (Fig. 5.4).

Ubicacidn incorrecta de Ubicacidn correcta de
Condicion de Contorno Condicion de Contorno
Presién de salida i = "o . - = Presion de salida
(outlet) = i - = (outlet)

— -

Fig.5.4. Seleccién de localizacién de las condiciones de contorno.

Paso 3- Procesamiento

En los modelos numéricos, las ecuaciones diferenciales son reducidas a elemento alge-
braicos, donde [A] es la matriz que contiene las constantes de los modelos que se han de
implementar, y ya han sido especificadas, [¢] es la matriz de variables y [b] es la matriz que
contiene las condiciones de contorno. Idealmente [A]. [¢]-[b]=0, en la resolucién numérica
[A]l. [¢]-[b]=R. En el calculo de la solucién, las ecuaciones de conservacion discretizadas
son resueltas iterativamente en cada celda, hasta alcanzar la convergencia. Dicho en otras
palabras, los calculos se ejecutan hasta que los cambios en los valores estimados de las
variables son despreciables entre una iteracién y la siguiente. Una forma simple de cuantifi-
car dichos cambios, entre iteracion e iteracion, es a través del monitoreo de los residuos que
nos permiten evaluar el balance global (Fig. 5.5). Entendemos que una solucién con mayor
precision se asocia a residuos que tienden a cero. En tal sentido, es necesario poner atencién
a los factores que influyen sobre la precisién de la soluciéon convergente. Entre ellos podemos
destacar a la representacion y a la precision de los modelos fisicos con el sistema real, a las
suposiciones o hipotesis simplificadoras realizadas, a la resolucion e independencia de la
malla, y a los errores numeéricos.

Los residuos elevados pueden deberse a unas pocas celdas de mala calidad.
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Fig.5.5. Gréfica de los residuos.

Paso 4- Postprocesamiento

Este paso consiste en analizar los resultados para evaluar la solucién y extraer informacion
util. Las herramientas de visualizacion pueden ayudar a identificar los patrones de flujo general
y su desarrollo, las zonas de altos gradientes, entre otros. Las herramientas de informacién nu-
mérica pueden utilizarse para calcular resultados cuantitativos, por ej: Fuerzas y momentos, coe-
ficientes medios de transferencia de calor, cantidades en coordenadas especificas o integradas
de superficie y volumen, balances de flujo, etc (Fig. 5.6).

Cabe destacar que examinar los resultados, nos ayuda a evaluar la bondad de la representa-
cion del modelado con el sistema real bajo estudio. Esto es posible, a través de la evaluacion del

comportamiento fisico y la conservacion de las cantidades.
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Fig.5.6. Visualizacion de lineas de flujo.

Paso 5- Actualizacion/ajuste del modelado

Finalmente, algunas preguntas y sus respuestas pueden orientarnos a plantear un ajuste en
el modelado que se desprenden en el andlisis de los resultados. Comencemos, ¢los modelos
fisicos aplicados son apropiados? (Flujo turbulento/laminar, estado estacionario/transiente).
¢Son correctas las condiciones de contorno? (valores y ubicacién). ;La malla es adecuada?
(Evaluar si cambia la solucién con un refinamiento, o puede definirse la malla como indepen-

diente). ¢ Los objetivos de la simulacion son alcanzados?

Aplicacién en simulacién de dispersion de contaminantes

El analisis de dispersion de contaminantes es una tarea muy comun en la industria, ya sea en
la evaluacion de los riesgos potenciales en los escenarios de fuga, en el analisis de la dinamica
de los contaminantes en funcién de los niveles de toxicidad, inflamabilidad u olores, o en la asis-
tencia para la instalacién de sensores de humo y vias de escape en el analisis de riesgos.

El estudio de la dispersion de los contaminantes puede abordarse desde un enfoque experi-
mental 0 numérico, encontrando en cada uno de ellos fortalezas y limitaciones, pero entendiendo
que ambos enfoques son complementarios y no excluyentes. El enfoque experimental, si bien
ofrece una muy buena representatividad del sistema real, y una gran precision en los resultados,
requiere de una cantidad inicial de recursos que suelen traducirse en altos costos econdmicos.
El enfoque numérico, por su parte, resulta practico y veloz, y se lo asocia a bajos costos en
comparacién con lo experimental, pero requiere de un conocimiento técnico especifico del usua-
rio y recursos computacionales sofisticados.

Cuando se desea estudiar la dinamica de un contaminante en la atmésfera, debe identificarse
en primer lugar cuales son los parametros que afectan la dispersion, ya que estos deberan ser
necesariamente considerados en nuestra representacion del sistema real. En este contexto, hay

que destacar a:
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Las condiciones de estabilidad atmosférica, las cuales estan asociadas a la intensi-
dad de la turbulencia térmica en la atmdsfera. Esta responde a la estratificacion ver-

tical de las temperaturas (Fig. 7).
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Fig.5.7. Condiciones de estabilidad atmosférica.
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Velocidad y direccion del viento. A medida que la velocidad (intensidad) se incre-
menta, la pluma se vuelve mas alargada y angosta. Asimismo, el contaminante es
transportado mas rapido a sotavento, pero este también es diluido mas rapido por las
grandes cantidades de aire con las que se encuentra. El perfil de velocidad de la capa
limite atmosférica (ABL, Atmospheric Boundary Layer) depende entre otras cosas de
la estabilidad de la atmésfera, la cual puede ser representada por una funcién loga-

ritmica o una funcion exponencial.

Perfil Exponencial

Perfil Logaritmico

o= (m(5) ()

Para variables turbulentas, la energia cinética turbulenta (k), y la disipacion viscosa

turbulenta (2), en condiciones atmosféricas neutras, se definen como:

v*3

K(z+zg)

e(z) =

Las condiciones del terreno, que se manifiestan en la turbulencia mecanica por la
interaccién del desplazamiento de las masas de aire sobre la superficie del terreno,
evidencian modificaciones en el perfil del viento. Arboles y edificaciones incrementan
la mezcla y por ende la altura de la capa limite, mientras que grandes cuerpos de

agua y espacios abiertos la reducen.
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El modelado CFD requiere de todas las representaciones mencionadas. En tal sentido, la
simulacién requiere de una muy buena descripcion del flujo cerca de la superficie para una
buena prediccién de los efectos ABL y de la dispersion. Para ello, es necesario conocer las
condiciones atmosféricas y del suelo, utilizar un modelo de turbulencia para capturar los
efectos de estratificacion atmosférica, y asegurar la homogeneidad horizontal del flujo, ya
que los perfiles utilizados como datos de entrada son generalmente perfiles completamente
desarrollados y representativos de la rugosidad caracteristica del dominio, y por lo tanto, no
deben variar a lo largo del flujo.

Hay que prestar atencidn a la modelizacién de la turbulencia. Los efectos de las turbulen-
cias pueden modelarse mediante el enfoque RANS (Reynolds Average Navier-Stokes) o si-
mularse completamente mediante la simulacion numérica directa (DNS). DNS requiere mu-
chos recursos computacionales. Una solucion intermedia es el enfoque de simulacion de
grandes remolinos (LES) que resuelve directamente los grandes voértices y utiliza modelos
para simular las escalas turbulentas mas pequefias. Aunque el LES es menos costoso que
el DNS, sigue requiriendo muchos recursos computacionales para simular escenarios com-
plejos. En consecuencia, el enfoque RANS representa un buen compromiso entre resultados
precisos y esfuerzo computacional.

En las ultimas décadas, estudios especificos (Pontiggia et al., 2009; Brusca et al., 2016; Moen
et al., 2019) han evaluado el peso de diferentes variables sobre el modelado y su representacion
del sistema real. En tal sentido, se destacan algunas cuestiones como:

e Estudio de convergencia de malla para distintos niveles de refinamiento, que destaca
la importancia del refinamiento en la cercania a la fuente de emision. Este requisito
puede justificarse por el hecho de que los mayores gradientes de concentracion se
encuentran cerca de la region de inyeccidn de gas vy, por tanto, se requieren mas ele-
mentos de malla para capturarlos adecuadamente.

e Comparacion de los resultados utilizando el perfil constante y el perfil logaritmico
del viento en la entrada. Se observa que la imposicion de un perfil de velocidad
logaritmico y de variables de viento turbulento a la entrada del dominio conduce a
resultados mucho mas precisos en comparacion con el caso con un perfil de viento

uniforme a la entrada.

A modo de resumen se detalla en el siguiente cuadro la metodologia general para realizar un

analisis de dispersion de contaminantes atmosféricos utilizando CFD.
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Pre-procesamiento Solver

Generacion del modelo Ecuaciones de transporte *  Maodelos fisicos
e on de [a mall - Masa - Turbulencia

eneracion de la malla D : o
- Fraccion masica de especies - Combustion

- Fraccion volumeétrica de fase - Radiacion
- Momento > Multifase
- Energia - Cambio de fase

Ecuaciones de estado - Zonas en movimiento
Modelos fisicos de apoyo - Malla en movimiento

Preparacion del modelo

Propiedades del material
Post-procesamiento Condiciones de frontera
Condiciones iniciales

Fig. 56.8. Descripcién general de una metodologia CDF

Software mas utilizados

Varios son los softwares que pueden asistirnos en la confeccion de proyectos para el mode-
lado CFD. La eleccion de uno u otro dependera de los objetivos y recursos con los que se cuenta.

ANSYS CFD

/Ansys

ANSYS es un software con licencia comercial que integra diferentes aplicaciones para la eje-
cucion de los pasos mencionados anteriormente: Geometria, mallado, solver y post procesa-
miento de resultados. Puede ejecutarse bajo sistema operativo Windows o Linux. Ver versiones
soportadas con el proveedor.

ANSYS proporciona licencias gratuitas de software de ingenieria de simulacién a los estu-
diantes de todos los niveles. Asimismo, apoya el aprendizaje con cursos gratuitos, foros de co-
munidad y una gran cantidad de tutoriales enfocado en los estudiantes.

Ansys Student ofrece acceso gratuito a los paquetes basados en Ansys Workbench. Este
paquete incluye Ansys Mechanical, Ansys CFD, Ansys Autodyn, Ansys SpaceClaim y Ansys
DesignXplorer. Para mas informacién puede acceder a la pagina web de ANSYS Student en

https://www.ansys.com/academic/students (Accedido el 27/07/2022).
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FLACS - CFD

FLACS (FLame ACceleration Simulator) es un software con licencia comercial CFD, que se
utiliza ampliamente para el modelado de explosiones y de dispersion atmosférica en el ambito
de la seguridad industrial y la evaluacién de riesgos. Las principales areas de aplicacion de
FLACS son la industria petroquimica, evaluacion de procesos, y seguridad nuclear.

FLACS esta ampliamente validado y cuenta con médulos dedicados a la simulacion de
explosiones. También se utiliza ampliamente para simular la dispersion de gases inflamables
y toxicos. Puede ejecutarse bajo sistema operativo Windows o Linux. Ver versiones soporta-
das con el proveedor.

Una mayor descripcién puede encontrarse en https://www.gexcon.com/software/flacs-cfd/

(Accedido el 27/07/2022)

CAELinux

CAE Linux

CAELinux es una distribucién Linux preempaquetada con los principales programas de inge-
nieria asistida por ordenador de cédigo abierto. CAELinux es gratuito y de cddigo abierto, para
todo tipo de uso. Esta basado en Ubuntu LTS (12.04 64bit para CAELinux 2013) Cubre todas las
fases del desarrollo de productos: desde matematicas, CAD, analisis de tensiones / térmico / de
fluidos, electronica hasta CAM e impresién 3D.

Una mayor descripcion puede encontrarse en https://www.caelinux.com/CMS3/ (Accedido el
27/07/2022)
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Casos de estudio

CFD en emergencias quimicas

Se sabe que los modelos de calidad del aire predicen el transporte y la dispersion turbulenta
de gases o0 aerosoles después de su liberacion a la atmésfera. Con el objetivo de evaluar peligros
y riesgos de liberacién accidental de materiales peligrosos en los alrededores de sitios de alma-
cenamiento como plantas quimicas, tanques, transporte, entre otros, se han implementado es-
tudios en los que se utilizan modelos CFD para simular la liberacién (Kisa & Jelemensky,2009;
Sanchez et al., 2013).

Si bien existen modelos analiticos, para analizar la dispersién; como los modelos gaussianos
o de gases densos, que se diferencian segun la densidad del gas a modelar. Estos son mucho
mas simples, suponen la pluma con propiedades uniformes en las direcciones vertical y de viento
cruzado. Todas las simplificaciones que contemplan no permiten modelar geometrias complejas,
suponen geometria plana sin obstaculos o para un modelo bidimensional con un obstaculo sim-
ple. Ademas, consideran el gas como una particula que no reacciona.

Con la aplicacion de modelos CFD se obtienen resultados mas reales y precisos, ya que
puede resolver la velocidad del viento completamente, en comparacion con los modelos mas
simples donde la velocidad es un valor Unico o una funcién de la altura. Se puede modelar cual-
quier situacion peligrosa, incluida la liberacién de gas en presencia de edificios. Se puede mode-
lar un fluido bifasico, la fase gaseosa se modela mediante las ecuaciones de equilibrio (de masa,
cantidad de movimiento y energia), y la fase liquida se puede modelar con un enfoque multifa-
sico. Esto significa que la segunda fase se puede modelar mediante las mismas ecuaciones que
la primera fase 0 se modelan como particulas discretas, si es que son gotas o particulas.

En Kisa & Jelemensky (2009) se modela una liberacion de amoniaco, debido a que es
téxico y cada vez mas utilizado en la industria. El amoniaco generalmente se almacena en
la fase liquida en recipientes presurizados. Un dato importante es que después de su libera-
cién, se produce un flujo de dos fases cerca del punto de liberacion que forma una nube de
amoniaco que es mas densa que el aire ambiente, fendmeno que se puede simular sin pro-
blemas con los modelos CFD.

Ademas, en este trabajo se comparan los resultados obtenidos del modelado CFD por Fluent
6.2 con experimentos de campo de FLADIS realizados con amoniaco licuado a presion. Las
condiciones meteoroldgicas y la intensidad de la fuente se determinaron a partir de los datos
experimentales y se simularon mediante el método CFD. También se incluyd el flujo bifasico
inicial del amoniaco liberado. La fase liquida se modelé como gotas utilizando modelos de parti-
culas discretas, es decir, el enfoque de Euler-Lagrange para fases continuas y discretas

Este trabajo muestra que los modelos CFD pueden desempefiar un papel importante en
la prediccion de gases toxicos para la preparacién y respuesta ante emergencias. Los mo-
delos generalmente utilizados se aproximan a los experimentos de campo que se realizan

en campos planos.
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CFD en emision vehicular

Debido a la creciente urbanizacién y motorizacion, el transporte se ha convertido en una de
las principales fuentes de emision de carbono y contaminacién del aire, causando graves enfer-
medades a los residentes de la ciudad. Existen estudios en los cuales se investigan patrones de
dispersion de contaminantes relacionados con el tréfico mediante simulacién CFD (Jeanjean et
al., 2015; Lauriks et al., 2021; Santiago et al., 2021; Sun et al., 2021).

En Sun et al. (2021) ademas de realizar una simulacion en CFD se llevo a cabo una
validacién de la simulacion con experimentos en tunel de viento y mediciones de campo. En
este trabajo se analizan diferentes escenarios y para construir los modelos de simulacién
numeérica se eligié un modelo de automovil de pasajeros tipico de la zona de estudio. Para
ello, se construyé un modelo de un solo vehiculo para obtener la distribucién espacio tem-
poral de las concentraciones de monoxido de carbono (CO) alrededor del vehiculo. Se mi-
dieron los coeficientes de presion de los puntos de control para compararlos con los valores
de la prueba del tunel de viento (Fig.5. 9).
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Fig. 5.9. A la izquierda se muestra un esquema del modelo a estudiar. A la derecha, contornos de presién
de la simulacién CFD de un solo vehiculo. Fuente Sun et al. 2021

Luego, las simulaciones numéricas se extendieron a escenarios empiricos considerando un
solo vehiculo con un coche que lo sigue (Fig. 5.10), y el paso por un cafién en la calle. Se
analizaron progresivamente los campos de concentracion de contaminantes en diferentes si-
tuaciones, revelando de forma efectiva el mecanismo de difusién de los contaminantes del
trafico urbano.
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Fig. 5.10. Campo de velocidad de la observacién en superficie en diferentes momentos de la simulacién transitoria

Bajo los escenarios de un solo vehiculo y de seguimiento de un automovil, los resultados de
la simulacion concuerdan bien con los resultados medidos o de la prueba del tunel de viento, y
se verifica la confiabilidad del modelo CFD.

Los resultados sobre la distribucion de los contaminantes del trafico en los cafiones de las
calles (Fig. 5.11) también fueron instructivos para estudios posteriores sobre la distribucion es-
paciotemporal de los contaminantes dentro de los cafiones de las calles similares, el control de
la contaminacion del aire y el disefio 6ptimo de las arquitecturas de los edificios.

Los hallazgos pueden proporcionar una guia técnica en la investigacion de la distribucion de
emisiones de trafico a lo largo de vias urbanas representativas para el planificador urbano, asi
como para el disefiador arquitectonico.
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Fig. 5.11. Concentracion de CO, resultado de simulacion numérica del cafion de la calle, considerando diferente direc-
ciones de viento y presencia de vegetacion circundante. Fuente Sun et al. 2021

CFD con aplicacién agricola

CFD se tiene mucha aplicacién para investigar la dispersion de material particulado (MP) (Du-
rand et al., 2021; Torno et al. 2020). Junto con la industria y el transporte, la agricultura es una
de las principales fuentes de emisiones primarias de material particulado (PM) en todo el mundo.
Presentamos a modo de ejemplo de aplicacion el trabajo de Kabelitz et al. (2021), en el cual se
analiza la formacion de bioaerosoles y la liberacion de PM durante la aplicacion de estiércol de
ganado en el campo y las amenazas asociadas para la salud ambiental y humana (Fig. 5.12).
Para ello, se realizaron mediciones en un tunel de viento, en el campo y simulaciones de dina-

mica de fluidos computacional (CFD).
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Fig. 5.12. Emisiones de PM durante la aplicacién de estiércol avicola Foto de la generacion de nubes de polvo
visibles durante la aplicacion de estiércol avicola en el campo.

Para estimar la contaminacion por MP y el riesgo ambiental en los alrededores de un sitio
de aplicacién de estiércol, se desarrolld6 un modelo de dinamica de fluidos computacional
(CFD), donde el transporte de MP se model6 utilizando la biblioteca de seguimiento de parti-
culas lagrangianas de OpenFOAM, que se describe en Kasper et al. (2019). El modelo simulé
la dispersion aérea de MP y fue entrenado con las mediciones obtenidas en campo y en tunel
de este estudio y de Kabelitz et al (2020). Con la ayuda del modelo, se puede definir zonas de
riesgo para concentraciones de particulas altas, medias y bajas (Fig.5.12). También se calculd
la dispersion en el aire de diferentes clases de tamafio de particulas en una sala modelo (Fig.
5.13). Se puede observar que las particulas con didmetros mas pequenos (azul) se dispersaron
mas lejos que las particulas méas grandes (rojo). La simulacién con CFD permite variar y simular
diversos parametros de entrada (por ejemplo, la velocidad y direccién del viento, la intensidad
de la turbulencia del flujo de entrada, el didmetro de las particulas, la densidad y la composicion
de las particulas en la fuente). El modelo se ejecutdé con los parametros de entrada medidos
durante el experimento de campo y se simularon las concentraciones de numeros de particulas
de MP1, MP25 y MP10 por m? de aire (Fig. 5.14). Estos resultados obtenidos se utilizaron para
las estimaciones de riesgo ambiental y sanitario, los cuales se basaron en el indice de Calidad
del Aire (ICA).
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particle diameter [um]

Fig. 5.13. Izquierda: Zonas de riesgo definidas a partir de la modelizacién en funcién de la concentracién de MP. Dere-
cha: Simulacién numérica y modelo de dispersién de particulas con diferentes diametros (fino = azul, grueso = rojo)
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Fig. 5.14. Concentraciones de particulas y niveles de estimacién del riesgo relacionados con la distancia de la fuente

de emisién de particulas (punto negro). La estimacion del riesgo (a la derecha) se basa en las concentraciones de PM 1
utilizando el Indice de Calidad del Aire (ICA) segtin las cuatro categorias.

Esto demuestra que la versatilidad y la aplicacion de CFD permite identificar zonas de riesgo
que se pueden utilizar como herramientas en la gestion y asi, minimizar el riesgo para la salud
publica y el medio ambiente.
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