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RESUMEN

El problema de determinar & impacto de fuentes de emisién de contaminantes a partir de las tasas
de emision de masa, ya sea que estas estén en fase fluida o particulada, es clésico, y para abordarlo
exigen numerosas técnicas numéricas. En @ Programa de Hidraulica Computaciona se han
desarrollado dgunas herramientas para resolver este tipo de problemas, con énfasis en aquellas que
representan € transporte y deposicidon de sedimentos. En este trabgjo se incorpora una técnica
dternativaa conjunto de mode os de smulacion disponiblesen € INA.

Edte informe presenta un modelo computaciond para sSmular d transporte de contaminantes y
materid particulado en flujos turbulentos complgos. Se describen brevemente |os aspectos tedricos
del modelo, basado en la técnica de Ssmulacion por seguimiento de particulas Lagrangeanas. Y se
revisan los detdles dd desarrollo del modeo matemético, y de su implementacion computaciond.

El moddo permite smular d trangporte de contaminantes en flujos impermanentes, a través de la
superposicion de los efectos de adveccion, difusion efectiva, empuje (flotacion y sedimentacion) y
reaccion.

Se muestran agunas vaidaciones dd modelo, comparando sus resultados con los de soluciones

anditicas.

Descriptores teméticos: transgporte de contaminantes, transporte de sedimentos, sedimentacion,
modelo matemético, Smulacion numérica
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1. INTRODUCCION

En este trabgjo se presenta un modelo de adveccion y dispersidn de cimulos de particulas dentro
de un fluido, basado en la técnica de mode acion estocastica Lagrangeana (MEL).

La MEL presenta como principa virtud la de entregar resultados con dta precison en espacio y
tiempo. Por elo, es especidmente gpta para resolver problemas de transporte en capa limite de
escala corta (problemas de campo cercano, descargas de contaminantes y transporte de sedimentos
en rios, etc.), en los cuaes la precison es importante y se pueden aceptar hipdtesis amplificativas
relacionadas a la dimensién (2D vs 3D) y donde la utilizacion de corrdaciones turbulentas es
judtificable.

Para aguellos problemas en los cuales d trangporte es de escaa larga (transporte en grandes lagos,
estuarios y € océano), usuamente se requiere menor precison pero una modelacion completamente
tridimensond. Entonces, se utiliza un tipo diferente de MEL: un modelo de desplazamiento destorio
(MDA).

Una propiedad fundamentad de la MEL es que mantiene una concentracion inicid uniforme de
particulas uniforme para todo tiempo, es decir, la denominada condicion de buena mezcla (CBM).
Dependiendo ddl tipo de flujo, se deben tener en cuenta ciertas precauciones en la modelacion para
obtener laCBM (Brickman and Smith 2001). Algunos detalles son presentados en € trabgo.

Una corrida de MEL provee un ensayo de un posible ensamble de ensayos. Ademés, resulta
necesario conocer a priori las propiedades dispersvas promedio de ensamble de estados
turbulentos del flujo. Esto llevad problema clasico de la moddacion estocastica: determinar cuantas
reglizaciones (0 particulas) son necesarias para obtener un resultado estadisticamente confiable. Se
mostrara que la respuesta depende del problema especifico bajo consideracion.
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2. REVISION TEORICA

2.1 Derivacion dela MEL

Lateoria detrés de la MEL esta bien descripta en la literatura (por gemplo, ver Rodean 1996), por
lo que aqui sOlo se presenta una breve resefia.

El punto de partida parala MEL esla ecuacion 3D de Langevin (Gardiner, 1983):
du; =ag(r,u,t)dt + by (r,u,t)dw; (t) (2.0
con
dr =udt (2.2

sendo u = (u,v,w)" la velocidad, du =(du,dv,dw)’ d incremento diferencid de la velocidad,
r=(xy,2)" e vector poscion en un sstema de coordenadas Cartesiano, t d tiempo,
dr =(dx,dy,d2)",y dW; esd incremento diferencia del "proceso de Weiner".

En (2.1), € primer término dedl miembro derecho es la deriva (deterministica) y € segundo es la
difuson (estocadtica). El acierto del MEL consste en determinar formas con sentido fisico para las
funcionesay b.

Si, por smplicidad, se reduce (2.1) a su verson 1D en la vertica (con coordenada asociada 2),
resulta:

dw = a(zw,t)dt +b(z,w,t)dW (t) (2.3)

la cud es una ecuacion diferencid estocagtica (EDE) que tiene asociada una funcion  P(z,w,t) de

densidad de probabilidad (fdp) para w. La evolucion de P esta descripta por una ecuacion de
Fokker-Plank (FP):

TP(zwt) _ wP) f(@P)  19(b°P)
fi 2 W 2 W 24

que establece que la misma se debe, en € espacio de fases, a la adveccion vertica de P (primer
término del miembro derecho), la deriva de P (segundo término) y la difusén de P (tercer término,
con difusvidad b?). Es decir, la evolucion de la fdp esta regida por una ecuacion de adveccion-
difuson.

La ecuacion de FP es una forma diferencid de la ecuacion de Chapman-Kolmogorov para un
proceso Markoviano. En forma sencilla, tal proceso es uno en € cua la probabilidad de un dado
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estado futuro es independiente del pasado, dependiendo solamente del presente mas una regla de
trangcion fdp) que transforma desde € presente hacia @ futuro. Estrictamente hablando, (2.4)

describe la evolucion de lafdp condiciona P(z,w,t|zo,v\b,to) , €s decir, la probabilidad de que una
particulainicidmente en z,, con velocidad wy en to sea observada en € entorno dz,dw de zw en €
ingdante t, € cud et relacionado con la fdp incondiciond P(z,w,t)a través de la hipétesis
Markoviana.

2.2 Funcionesde derivay difuson

La ecuacion de FP es la llave para hdlar expresiones para las funciones ay b ya que provee un
vinculo entrelafdp de la EDE vy las propiedades estadisticas del flujo que pueden ser derivadas de
la ecuaciones de gobierno Eulerianas.

Los métodos de solucion tradiciondes involucran la restriccion fundamenta de que la CBM sea
verificada. Ademés, se requiere que la estadigtica ddl flujo representada por laMEL sea equivaente
a la estaditica derivada de la ecuaciones de gobierno Eulerianas. Thomson (1987) demostré que,
en redlidad, ambos requerimientos son idénticos.

Das condiciones son importantes en la solucion:

a) b tiene unaforma universal. Paraincrementos temporales dentro del subrango inercid la parte
aleatoriade laMEL deberia estar determinada através de condiciones de smilaridad, lo que se
expresa como:

b= Coe (25)
donde ees latasa de dispacion turbulenta y C, una constante universal O(1).

b) LaCBM requiere que P=Pg, es decir, la fdp de la MEL eslamisma que la fdp del campo
Euleriano. Ademés, la Unica fdp consistente es Gaussiana (aquella en la cua desaparecen todos
los momentos impares),

.2
leew O

P =Rz W) =L _e 2

2052 (26)

donde szv = s\,zv(z,t) eslavarianzadew (lafdp es Gaussana en todas partes, pero su vaianza
esfuncion de zy, eventudmente, det).
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2.3 Derivacion del MDA
LaMEL se consideravdida para escaas detiempo t en € rango

Tg <t <T_ 2.7

donde Tk eslaescala de tiempo de Kolmogorov y T, laescala de tiempo Lagrangeana

n (2.8)
Te =4/—
K e

¥

T =qgt)dt (2.9)
0

sendo nlaviscosdad cineméticay r (t ) lafuncidn de autocorrelacion de velocidad.

Aunque existen soluciones para problemas 1D, en € caso de modeacién estocagtica 3D la
complgidad de las mismas es td que resulta preferible utilizar un MDA. EStos pueden considerarse
como d limite de difusién de laMEL, es decir, son vdidos para

T,®0 6 t>>T, (2.10)

En estos casos se obtienen soluciones generdes. Por gemplo, la siguiente expresion relaciona un
desplazamiento infinitesmal con las componentes de deriva y digpersidon dd movimiento (Rodean,
1996):
dn=%Ui0¢)+__%F__%m4(2K”a¢ﬁ“2mNﬁn (2.12)
j

donde Kj; es la difusvidad de torbellino. La expresion (2.11) resulta ser una solucion Unica del
problema de difusidn turbulenta. Aplicando la ecuacion de FP y utilizando € hecho de que la
concentracion genérica C estarelacionada con lafdp P se obtiene:

Cc ic_91& 9
<~ +U & N (2.12)
it I ﬂl’i 8 g
la cud muestra que € MDA es equivadente a un modelo de adveccion-difusion. De esta manera, €

MDA congtituye una dternativa smple, Unicay 3D ala MEL, vdida para escalas de tiempo mucho
mayoresque T,.

Las principales ventgjas de | as soluciones obtenidas con un MDA sobre aquellas provenientes de las
ecuaciones de adveccion-difuson son:
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No se sobrestima la dispersion paratiempos menoresa T,
Son més precisas en la zona de campo cercano
Son mas precisas en flujos sobre terrenos (geometria) complicados
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3. FORMULACION DEL MODELO

3.1 Alcance

El MDA presentado en este trabgo resudve la siguiente generdizacion de la ecuacion de
adveccion-difusion (2.12), parae caso de un conjunto de especies reactivas.

&
ﬂCn +U ﬂ l(} ﬂ_ +fnm n,m:]_,N (3.1)
fit i T 8 IIr;

donde C, es la concentracion de la n-ésima especie representada, f ,,,,€s un término de interaccion

entre las especiesny m,y N es € nimero totd de especies. El término especie aqui indica cierta
propiedad digtintiva de la particula (diametro de sedimento o burbuja, tipo de huevo o larva,
componente quimico, nivel de temperatura, etc.).

Parad caso particular n=m, € término de interaccion sereduce a
fon =R, (3.2

donde R, es un término de reaccidn (quimicay/o biolégica) debido d medio.

3.2 Discretizacion hidrodindmica

El moddo computecional estd planteado actudmente sobre una mala espacid tridimensiona
edructurada, de forma rectangular y con elementos horizontales rectangulares. La red espacid
vertica puede ser irregular, y provenir tanto de una discretizacion en coordenadas cartesianas como
coordenadas sgma.

Lafigura 3.1 muestra d esquema de discretizacion de las variables hidrodinamicas necesarias para
dimentar externamente e modelo. Se trata de una mala dedl tipo staggered. Se ha asociado la
coordenada z con laverticd gravitatoria

De esta manera, para flujos a superficie libre se pueden utilizar los campos de velocidad y de nivel
de agua provenientes de los sguientes model os.

Hidrobid (2D) (Menéndez 1990)
Coherens (3D) (MUMM 1999)

a los cuaes s pueden sumar un gran nimero de modelos hidrodinamicaos, especiamente aquellos
discretizados mediante los métodos de diferencias finitas y volimenes finitos. Para mode os basados
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en d méodo de los eementos finitos, € presente esquema puede ser utilizado directamente S |os
elementos son tetragdricos, especia mente para aguellos de interpolacion mixtay 27 nodos.

(Xi ; Yj+1) Vij+ (Xi+1 5 Yj+1)
. D Q®---------- >
Uj o~ Hij , (zn; z) o
@
/,’//‘ . /// Ui+l|
‘_’i _________ 7 A, .’/
(X5 y) Vij (Xi+13 Y))

(Xi+1 5 yj+1)

Dy

i ;yp) (X1 Yj)

Dx

Figura 3.1 - Esguema de discretizacion de las variables hidrodinamicas 2D (arriba) y 3D
(abajo). Hij = 7z, indica la profundidad local, siendo z, y 7, |as cotas de |a superficielibrey e
fondo, respectivamente.

3.3 Adveccion

LaMEL, y en paticular MDA, son especidmente gptos para Smular € transporte advectivo, ya
gue taes representaciones excluyen la aparicion de errores de truncamiento provenientes de la
discretizacion de la ecuacion de adveccion-difusion. Para controlar € error asociado d movimiento
advectivo en un MDA 3910 es necesario limitar € paso tempora entre dos movimientos sucesivos de
la misma particula (ver mas adelante). Obviamente, una buena representacion requiere de un campo
de veocidades medias lo suficientemente denso en informacion espacid y tempord. Td campo
proviene de las soluciones obtenidas con aguno de los modelos hidrodinamicos mencionados en
3.2
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Para las discretizaciones (tiles a este moddo (ver figura 3.1), la velocidad media advectiva
Uap=(Uap,Vap,Wap) " de una particula ubicada en € punto r,=(X,,Yp2,) " de lacelda (i,j,k) se determina
mediante interpolacion trilined:

uap = fuui,j,k +(1' fu)ui+l,j,k
Vap = fvvi,j,k +(1' fv)vi,j+1,k (33)
Wap = fwvvi,j,k +(1_ fW)V\li,j,k+l
donde
1 dx .
fu :E-ap y dXPOXp'Xi’J-’k
f — 1 dyp d 0 c
VST E , Yo O Yoo Yk (34
1 dz .
fW:E-F; , dz,°z,- 2,

sendo r°= (X, Y i« Z«) € punto centrd del tetraedro que define la celda (i,j.k) y
(Dx,Dy,D2) sus dimensiones, de acuerdo ala definicion delafigura 3.1.

El desplazamiento de cada particula obedece a una suma de fendmenos, pero se puede determinar a

partir de una velocidad efectiva. La primer componente de tal velocidad es la que se obtiene a partir
de (3.3), presentandose a continuacién las demas componentes representadas en este modelo.

3.4 Difusion
Los efectos turbulentos que dan lugar a caracter difusivo del flujo, se smulan aplicando latécnica de
Monte Carlo o de “caminantes destorios’. La misma consste en representar la magnitud del

proceso difusivo a través de un coeficiente de difusvidad K, de modo ta que la distancia media
cuadrética recorrida por una particula durante e intervalo de tiempo Dt es:

d,, =~/2KDt (3.5)

El codficiente K depende de las condiciones locaes de turbulencia, y es en redidad una
amplificacion dd tensor Kj; de difusividad de torbellino definido en (2.11).

3.4.1 Modelo de orden cero

Cuando las condiciones de turbulencia son tales que se puede asumir mezcla macroscdpica isotropa,
entonces € tensor de difusividad de torbellino se reduce a

Kij = Ko (3.6)
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donde d coeficiente K, escdad nivel de turbulencia
Utilizando la ecuacion (3.5), se puede definir la velocidad “difusva’ de una particula en la direccidn

j, parad caso de modelo de orden cero (mezcla pasiva), através de:

Yo =3 o (3.7)

donde

df, =+[2K,Dt (3.8)

y & representa e caracter aegatorio dd flujo turbulento, y para turbulencia isdtropa tiene asociada
una distribucién de probabilidad Gaussiana. Si se cuenta con un generador de niimeros aeatorios
uniformemente distribuidosentre Oy 1, Uq, | j , entonces:

a. :U01,j - E(U01,j)
) SWUy;) (3.9)

sendo E(U,,;)=05Yy s(U,, ) =1/-12 la esperanzay vaianza de la digribucion uniforme,
respectivamente (ver Anexo 1 para detales dd generador utilizado).

Findmente resulta:

6K,

Ugpj =(oy ;- 1) Dt (3.10)

dp.j

3.4.2 Modelo de orden uno

En muchos casos de flujos ambientaes se puede asumir que la dispersion turbulenta es proporciond
alavelocidad local. Por gemplo, para flujos de corte a superficie libre donde existe una direccion
principd de movimiento, resulta conveniente expresar € tensor de difusvidad de torbellino
locdmente en lasguiente forma diagond:

K =K d. (3.11)

donde las direcciones implicitas en (3.11) son la longitudina (direccion horizonta principa de
movimiento, con coeficiente asociado K ), la transversal (direccion horizonta perpendicular a la
anterior, y coeficiente K1) y lavertica (direccion de corte, con coeficiente Ky, ).

De este modo, la distancia media cuadrética recorrida por una particula durante € intervalo de
tiempo Dt y enladireccion j es:
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dl

i = /2Kth (3.12)

En este caso, los codficientes de difusividad de torbdlino se pueden expresar en términos de las
propiedades (medias de Reynolds) locdes dd flujo:

K, =c,uh (313)

donde h es la profundidad locd y u, es € mddulo de la velocidad de corte, relacionado con la
tension de corteen e fondo, 6,, atravésde:

0, =ru.u. (3.19)
con r ladensdad de agua
En las ecuaciones (3.13), c; son coeficientes empiricos asociados a las propiedades difusivas en
cada direccion. La tabla 3.1 presenta dgunos valores caracteristicos de los mismos. Para més

detales se puede recurrir a trabgjo pionero de Holley (1969), y también alos de Fisher (1973) y
Holly (1977).

Tabla 3.1 — Valores caracteristicos de |os coeficientes empiricos de difusividad de torbellino.

Direccion Valor tipico Observaciones
Longitudinal 5.93 Campo de ve ocidades promediado verticamente (2DH)
0.07£c_ £0.23 |Flujodecorte 3D
Transversal 0.21 Campo de velocidades promediado verticalmente (2DH)
0.07£c, £0.23 | Flujo de corte 3D
Vertical 016 £c, £0.23

Asdi, parad caso dd modelo de orden uno (mezcla activa), lavelocidad “difusiva’ asociada es.

Uy = (or; - Dy~ (3.15)

3.4.3 Componente molecular

Por generdidad, y aunque normamente carece de importancia, se puede consderar la distancia
media cuadrética debida a la difusion molecular:

ddrr;olec - _\/ﬁ (316)

pagina 15



INA-

N P Informe Técnico Modelo de Particulas L agrangeanas

donde n=10° /s es un vaor de referencia de la viscosidad cinemética del agua, considerada
uniforme e isbtropa.

Lavelocidad de difuson molecular asociadaaladireccion j resulta

molec — m
Ugei” = (o - D5 (3.17)

3.4.4 Difusion efectiva

Lavelocidad difusiva efectiva, Ugp= (Ugp,Vap,Wep) ', de la particula ubicada en @ punto r, de la celda
(i,j,k) se obtiene en @ caso generd apartir de:

—..0 1 molec
Ug, =Ug, TR UG, +U (3.18)

donde se ha gplicado la siguiente rotacion, debida a la hipétesis de direccion principa (horizonta) de
movimiento en un flujo de corte:

cosq sSnq
R, =|9nq - cosq (3.19)

q
0 0 1

sendo g angulo comprendido entre la proyeccion del vector velocidad advectiva sobre d plano
horizontd y & ge x, medido en sentido antihorario (g =ang(u- u x;, ;) ).

3.5 Particulas con empuje propio

La CBM eda planteada para particulas con flotacion neutra, es decir, aquellas que actlian como
parcelas de fluido. Desafortunadamente, no existe unateoria de MEL satisfactoria para particulas no

pasivas.

Algunas soluciones pueden hdlarse en la literatura (Swaford and Guest, 1991, Zhuang et al., 1989)
pero cuando las velocidades de deposicidon o flotacion son importantes se debe tener especid
atencion.

3.5.1 Sedimentacion

Para particulas con densidad intrinseca superior a la del medio se considera una velocidad neta de
caida actuando en la direccion vertica. Consderando particulas individudes cayendo en agua
limpia, se utilizan las Sguientes relaciones, en funcion dd didmetro d de cada especie, para
determinar la velocidad de caida (Tarela 2000):
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I D.gd?
i 219 d; <100nm
! ) 3
Wep j =1~ Pl \/1+ —— - 1y 100nm<d; <1000nm (3.20)
[N n b
|
:
i~ 14/Djgd; d; >1000nm
|

donde D © rg, /1 - 1, dendor g, ; la densidad intrinseca de las particulas de la especiej, y g
es laaceeracion de la gravedad.

La expreson (3.20) se puede generdizar para casos donde la concentracion es tal que modifica las
propiedades de caida, lacua dgade ser libre (para detalles ver Tarela 2000).

3.5.2 Flotacién

El caso complementario corresponde a especies con densidad intrinseca inferior a la del agua, de
modo ta que aparece un efecto neto de flotacion. Para smular estas especies se consderan
particulas sometidas a la accion de la gravedad efectiva. Considerando que € recorrido vertical de
una de taes particulas durante € intervado Dt es lo suficientemente pequefio como para que su
acderacion pueda consderarse constante, entonces la velocidad media del recorrido se puede
expresar como:

Wfp,j =- ngDt (321)

3.6 Reaccion

La implementacion en € modeo de los términos de interaccion depende del tipo de fendmeno a
smular. Para @ caso particular dd término de autointeraccion, S se considera una resccion de
primer orden resulta:

fon = Ry =- KGy (3.22)

donde K, es la tasa de reaccion para la especie n. La ecuacion (3.22) et planteada para € caso
de un decaimiento neto de masa.

Se pueden aplicar dos tipos de smulacion para este tipo de reacciones.

Smulacion "Booleana”: las particulas se crean 0 destruyen en cada paso de tiempo
(cambiaé nimero de particulas), pero conservan su masa mientras estan en d fluido.
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Smulacion "Atenuada” : se conserva @ nimero de particulas Smuladas, las cudes no
conservan masa.

En d primer caso, s gplican leyes estocadticas de generacion/destrucciéon de particulas, cuyas
estadisticas responden alas respectivas tasas de reaccion. Estaformulacion esinherente ad MDA, en
e sentido de que las particulas conservan identidad, pero su implementaciéon es dgo mas
complicada.

En d segundo, la masa de cada particula se modifica en funcidn del tiempo y de la tasa de reaccion.
Aunque las particulas pierden identided (especidmente cuando representan organismos) la
implementacion resulta directa

En esta primera vers6n del modelo computaciona se utilizarae concepto de simulacién atenuada.
Para determinar la evolucidn de la masa de cada particula se resuelve la ecuacion de movimiento de
la respectiva especie, suponiendo ausencia de adveccion y difuson y despreciando la interaccidn
con otras epecies (lacua se modela aparte):

1Cy _
g (323

Aplicando una condicién inicid apropiada, a partir de (3.23) se deduce que la masa de cada
particulagguelaley:

my(t) = m,(t)e Knl-t) (3:24)

donde t; es d indante a partir dd cud comienza la reaccion (usuamente d momento en @ cud la
particulaesinyectadaen d fluido) y m,(t;) lamasadelaparticulaa comienzo de lareaccion.

3.7 Desplazamiento de las particulas

El desplazamiento de cada particula durante € intervalo Dt se lleva a cabo adaptando la ecuacion
(2.2) parael MDA:

Dr, =ug

Dt (3.25)

donde @ desplazamiento y la velocidad efectiva de la particula se ca culan, respectivamente, como

Dr,=r (t+Dt)- r () (3.26)

Ug =Ug, +Ug +Up . (3.27)

con
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i V]
i Wep j Z D, >0
_1 _ 3.28
Uppj =10 D, =0 (3.28)
I U
+Wfp Z D, <0

Para redizar € desplazamiento indicado por (3.25) se consderan simulténeamente las condiciones
de borde impuestas sobre las particulas, y ciertas limitaciones en la magnitud del paso de tiempo.
Taes condiciones se describen en |os gpartados que siguen.

3.8 Condicionesde borde

Sobre bordes sdlidos debe ser implementado un esquema de reflexidn/absorcion. El mismo debe
stisfacer la CBM, para lo cud es en generd suficiente forzar la turbulencia a la homogeneidad
cuando las particulas se gproximan a un contorno. Como sempre existe una capa limite sin resolver,
esta condicion se debe imponer artificidmente.

3.8.1 Contornos sdlidos reflgantes

S d desplazamiento (3.25) indica que la particula se desplazaria desde € fluido hasta una zona seca
(fueradd dominio de cdculo), y la particula no es sedimentable, entonces se gplica una condicion de
reflexion. Parael caso de superficies slidas con caracteristicas no absorbentes (pueden ser tanto las
paredes como € fondo del dominio de caculo), @ modeo contempla tres esquemas de reflexion:

A) Esquema de reflexion conservativa

En este caso la interaccion de la particula con € borde solido se rediza sin pérdida de energia
cnéica. El movimiento durante d intervalo Dt se compone de dos trayectorias rectilineas,
sguiendo laley de Sndl (ver figura 3.2):

En primer lugar, desde la posicion inicid (punto A, atiempo t) hagta la interseccion con €
borde sdlido (punto B) determinada por latrayectoria prevista por (3.25)

En segundo lugar, desde € punto de interseccion B hasta la imagen especular dd punto fina
previsto por (3.25) (e punto C'), con la cara que define @ borde sdlido como plano de
smetria (trayecto BC enlafigura3.2)

Como resultado de la conservacion de la energiaresulta AC =AB+BC.
B) Esguema de reflexién no conservativa
En este caso la interaccion de la particula con € borde sdlido se rediza con pérdida parcid de

energia cindtica El movimiento durante @ intervdo Dt se compone de dos trayectorias
rectiliness, sguiendo laley de Snell (ver figura 3.3):
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C)

El primer tramo (AB ) esidéntico a del caso sin pérdida de energia.
El segundo tramo va desde € punto de interseccion B y en la direccion de la imagen
especular del punto find previsto por (3@ (el punto C'), con la cara que define @ borde

solido como plano de simetria (trayecto BC ™ en lafigura3.3).

Como resultado de la perdlda de energla durante @ proceso de interaccion, resulta
AC >AB+BC'. En efecto, BC’ =e BC', donde 0<e <1 cuantifica la fraccion de
energiaperdidaen € choque.

Esquema de reflexion minima

En este caso la interaccion de la particula con € borde solido se rediza con pérdida total de
energia cinética. En redidad, corresponde d limite e ® O0dd esguema de reflexion no

conservativa. El movimiento durante é intervalo Dt se compone de dos trayectorias rectilineas
(ver figura 3.4):

El primer tramo ( AB) esidéntico a del caso sin pérdida de energia.
El segundo corresponde a desplazar la particula una distancia pequefia respecto del punto
B, haciad interior del fluido y en forma perpendicular d plano que define & borde (trayecto

BC" enlafigura3.4).

Por defecto, € modelo asume que en € segundo desplazamiento BC™ = emin(Dx, Dy) , donde
e<<l1.

Posicién final prevista
por laec. (3.25)

Posicién antes de
aplicar laec. (3.25)

Posicion final luego dela
reflexion

Figura 3.2 - Esquema de reflexion conservativa: BC = BC .
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Posicion final prevista
por laec. (3.25)

Posicién antes de
aplicar laec. (3.25)

-

Posicion final luego dela
reflexion

Figura 3.3 - Esguema de reflexion no conservativa: BC <BC'.

Posicion final prevista
por laec. (3.25)

Posicion antes de
aplicar laec. (3.25)

-

Posicion final luego dela
reflexion

Figura 3.4 - Esquema de reflexion minima: BC™ << BC .
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3.8.2 Contornos solidos absorbentes

S d desplazamiento (3.25) indica que la particula se desplazaria desde € fluido hasta una zona seca
(fueradel dominio de cdculo), y la particula es sedimentable, la condicidn a aplicar es de absorcion.
Para bordes sdlidos con propiedades absorbentes (pueden ser tanto las paredes como € fondo del
dominio de cdculo), & modelo contempla dos esquemas.

A) Esquema de absorcion total

En este caso la interaccion de la particula con @ borde sdlido se redliza con pérdida total de
energia cinética. Corresponde d caso g, = 0dd esquema de reflexion no conservativa El
movimiento durante € intervalo Dt se compone de una Unica trayectoria rectilinea, que va desde
la posicion inicid (punto A, atiempo t) hasta la interseccion con @ borde sdlido (punto B)
determinada por latrayectoria prevista por (3.25) (ver figura 3.5).

Una vez absorbida, la particula podra ser eliminada del cdculo o reinyectada desde € punto B,
dependiendo de las propiedades de lamismay las del borde sdlido.

B) Esquema de absorcién parcial

En este caso, € proceso de absorcion esta gobernado por una funcién de probabilidad que
depende tanto de las propiedades de la particula como de las condiciones del flujo y las déd
borde sdlido. Si P es la probabilidad de que la particula sea absorbida, se define € pardmetro
de destino como:

P=Ug- R (3.29)

S p<0 se consdera que la particula serd absorbida en este instante, y su posicion find se
cacula de acuerdo a esquema de absorcidn total. Una vez absorbida, 1a particula podréa ser
eliminada dd cdculo o inyectada nuevamente desde d punto B (ver figura 3.5), dependiendo de
las propiedades de lamismay las del borde sdlido.

En cambio, s p>0 se considera que la particula no sera absorbida, y su posicion find se calcula
de acuerdo a dguno de los esquemas de reflexion.

Este esquema es especidmente gpto para smular la sedimentacion de materid cohesivo
(sedimentoscon d; < 62im ). En este caso se puede utilizar Ia expresion de Krone (1962) para

la probabilidad de deposicion:

1-—— th <ty (3.30)
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donde ty, =|Gy| ¥ tq; eslatension critica de deposicion de la especie j (para detalles ver
Tarela 2000).

S se conddera que @ borde sdlido es erosionable, entonces la particula podra ser inyectada
nuevamente desde  punto B (ver figura 3.5) siguiendo un procedimiento idéntico d recién
sefidado. En este caso, se define un nuevo pardmetro de destino en funcidn de la probabilidad
de erosion (Partheniades 1962):

10 tp <te,

I | i
P.=P =1 £t 0
S € | Meg—b' 1: tb >te,j (331)

) & @

donde M; es la tasa de eroson cuando la tensén de corte en € fondo es igud d doble de la
tension critica de erosion de laespeciej (tg ).

Posicion final prevista
por laec. (3.25)

Posicion antes de
aplicar laec. (3.25)

Posicion final luego de la absorcion

Figura 3.5 - Esquema de absorcion.

3.8.3 Contor nos semipermeables

Para € caso de bordes semipermegbles, en generd se define una funcion de probabilidad que
establece qué chances tiene una particula de atravesarlo, provisto que la ecuacion (3.25) indica un
desplazamiento a través de mismo. La funcion de probabilidad, representada a través de un
mecaniamo estocastico en d MDA (Smilar a caso de deposicion de sedimentos cohesivos),
depende de |as propiedades particulares del borde semipermesble.
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3.8.4 Contornos abiertos

Se define como contorno abierto atoda cara de una celda de fluido que pertenece ala superficie dd
dominio de cdculo, y que implica la continuidad de fluido en la zona exterior d dominio
mencionado. Entre los contornos abiertos se cuentan las superficies de entrada y sdida de fluido,
aberturas en paredes sdlidas, esclusas de fondo, etc. Seguin esta definicion, las paredes sdlidas, €
fondo del vaso hidraulico y la superficie libre no son contornos abiertos.

Cuando d movimiento definido por (3.25) estd que la particula se desplaza més dla del dominio de
cdculo, atravesando un borde abierto, entonces lamisma es descartada, elimindndoseladel cdculo a
partir de ese momento.

3.8.5 Quperficielibre

En generd, en la supeficie libre se impone flujo nulo de particulas. S @ desplazamiento (3.25)
propone que la particula araviesa la superficie libre, d mismo es restringido de modo que la misma
es ubicada en € punto de interseccion entre su trayectoria y la superficie. En @ proximo paso de
tiempo la particula puede “escapar” de la superficie libre por efecto de la turbulencia o € empuje
propio (en caso que corresponda), de modo que vuelve aincorporarse ala columna de agua

Existen dgunos casos particulares en los cudes |as particulas no vuelven a sumergirse:

Flotacién permanente cuando las particulas tienen una densidad inferior ala dd fluido para
todo tiempo y la turbulencia no es lo suficientemente intensa como para producir su inmerson
tempord, las mismas vigan permanentemente en superficie,

Inmiscibilidad: para particulas que representan un fluido inmiscible con densdad inferior a la
ded medio, se impone como condicion en la supeficie libre la restriccién a la inmersion, de
modo que & movimiento resulta confinado atal superficie.

Volatilidad: para particulas volatiles que dcanzan la superficie libre, se impone una condicion
de liberacion ala atmdsfera en funcion de las propiedades locaes de volatilidad.

Paraflujos en régimen impermanente, donde las posiciones de la superficie libre y @ fondo pueden
vaiar en d tiempo, se rediza la sguiente transformacion lined (cambio de escd@) en cada paso
tempord:

X1 Yt +DI)

| h
Z (t+Dt) = zb(t+Dt)+[zp(t+Dt)- Zb(t)] (h(xp,yp,t) (3.32)

donde z'p (t+ D) eslanueva podcion vertica de la particula, z, es la coordenada verticd del
fondo en la celda donde se encuentrala particula, z,(t+ Dt) eslaposicion vertica de la particula
caculadacon (3.25),y h(x,,Y,,t) laprofundided loca atiempo t en la celda donde se encuentra
la particula
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De esta manera, (3.32) redistribuye en la verticd las particulas, de modo de compensar la variacion
tempora de la profundidad local. Nétese que (3.32) asegura que las particulas que quedaron en la
superficie libre luego de aplicar (3.25) y las condiciones de borde, permanecen en la superficie libre
a modificarse su posicion por efectos de impermanencia. Lo mismo ocurre con aguelas particulas
gue quedaron en € fondo. Ademas, resulta z'p Eh" t.

3.9 Paso de tiempo

Tipicamente, laMEL utiliza una discretizacion tempora explicita para la componente estocética. En
turbulencia inhomogénea, donde T, cambia con la poscion, resulta tentador utilizar un esquema
adaptivo donde € paso de tiempo cambia de acuerdo a vaor locad de T, , en lugar de uno en €
cud Dt<min(T).

Sin embargo, ta esquema puede conducir a un sesgo en los desplazamientos, que entonces
presentan una deriva sin redlidad fisica (Wilson and Flesh, 1993). Luego, resulta més seguro utilizar

el dasico esquermna de discretizacion con paso tempora congtante.

En este dltimo caso, € paso tempord entre desplazamientos consecutivos de las particulas esta
limitado, de modo de asegurar que las particulas sigan las lineas de corriente ddl flujo:

Dx Dy min( Dz)
o’ ol ? VE (3.33)
uef>9<{ max |u >w{ max|u %+

%]
Unaformadternativaa (3.33), mas smple de evauar, es.

I - O

¢
Dt £ Dt,, ° m'ng
g

Dt £ min (Dt,, Dt, , Dt, ) (3.34)

donde se consideran por separado |os efectos advectivos, difusvosy de empuje, Sendo

_ . @Dx Dy mn(Dyf
2 =M e mady mad] 5 (339
_ & mn(Dx?,Dy?) min (Dz?) 0
Dt, _mnéﬁ(\/K_oﬂ/K_Lﬂ/ﬁ)z’G(«/K_o’fm“/ﬁ)zE (3.36)
o = _min(02)
b maxubx; (3.37)

con laveocidad de empuje definida por (3.28).
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En € caso de flujos impermanentes, en genera d paso de tiempo dd MDA resultainferior d de la
discretizacion hidrodindmica. En taes circungtancias, los campos hidrodindmicos se interpolan
linealmente para obtener los vaores tempora es intermedios requeridos:

jO="f75"+ g (3.39)
dondej (t) esd campo hidrodinamico interpolado en d ingantet,

fn = (n +1)Dthidr -t n+l _ t- nDthidr

Dl"hidr ’ Dthidr (339)

con Dt,, € paso de dsureizacion dd moddo hidrodindmico, j " =j (nDX,,),
j ™ =j (nDt,, +Dt,,) los correspondientes campos obtenidos con € modelo hidrodindmico, y
nta que nDt,, £t £ (n+1)Dt,,, .

3.10 Campo de concentracion

Para obtener los campos continuos de concentracion se requiere de una transformacidn que actlie
sobre la digtribucion discreta de particulas. EI modelo trabgjo por defecto con € esquema PIC
(Particle In Cdll), que conagte en subdividir en forma regular la grilla origind y determinar la
concentracion (uniforme) de la especiej en cada subcelda s mediante:

C —ds ' (3.40)

donde m,; eslamasadelaparticulap delaespeciej y " (esd volumen delasubceldas

_ DDyDz,
* N,NN, (341)

sendo Dz ladturadelacddadelagrillaorigind dentro delacud se encuentralasubceldasy N; €
ndmero de subdivisiones de cada cdda de lagrillaorigina en ladireccion i.

Entre sus principaes ventgas, d méodo PIC conserva la masa (por definicion) y resulta de fécil
implementacion.

S se desea conocer la concentracion en un entorno particular (por gemplo, en una estacion de
seguimiento), se puede utilizar la expresion:

c, =do _ (3.42)
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donde D es un dominio cilindrico vertica centrado en @ punto de interés, con radio Ry y dtura hp.
Laexpresion (3.42) esta pensada para e caso de un flujo a superficie libre.

Alternativamente ad méodo PIC, la ecuacion (3.42) se puede gplicar smulténeamente sobre los
nodos de una grilla més fina que la origind, de modo de entregar un resultado con més detalle del
canpo de concentraciones en una zona reducida de dominio de cdculo (manteniendo
gproximadamente € esfuerzo computaciona). Respecto de ague método, esta dternativa produce
un suavizado del campo de concentraciones, y no conservalamasa

Una variante similar consiste en repartir una fraccion de la masa contenida en la celda de cdculo en
las 26 celdas adyacentes. El méodo, denominado kPIC, conserva la masa contenida en |a totdidad
de las particulas, pero produce suavizado.
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4.VALIDACION

4.1 Ensayo con difuson pura

Este ensayo consiste en smular lainyeccion puntud (en r=ro) e ingantanea (en t=0), en un fluido en
reposo, de una masa My de un contaminante pasivo cuya densidad especifica es idéntica a la del
fluido (de modo de inhibir procesos de flotacion o sedimentacion). Luego, € Unico mecanismo de
transporte activo es la difuson molecular, de modo que este ensayo permite observar €
comportamiento de médulo de caminante aeatorio del modelo.

Bgo taes condiciones, se puede obtener una solucion anditica para la evolucion tempord de la
concentracion de contaminante en funcion de la posicion:

_adr-ro)(r- ro)Q
Mo ¢ ar o (4.2)

C(r,t) = —(410”)3/2
Se congder6 que d fluido esaguay My=0.1g. Se tomé como dominio un cubo de 1 m de lado, con
ro € punto medio del mismo. En la discretizacion se representd la masa inyectada a través de 10°
particulas de masa m,=1n1, se golicd unagrilla Dr=0.05m de lado en cada direccion y se utilizo un
paso de calculo de acuerdo a (3.36)

Dr?
Dt =10sec< Dtdif = 0

Se smulé laevolucion del sistema durante un tiempo de 50000sec (es decir, del orden de 100Dt ).
La figura 4.1 muestra la distribucion espacid de particulas para t=2000, 10000 y 40000sec, en
sendos cortes en e plano xy. En todos los casos las distribuciones presentan smetria de revolucion
drededor del punto de inyeccidn, mostrando que la difusion es smulada en forma isdtropa (Ilo mismo
se congtatd en los planos yz y x2).

En la figura 4.2 s2 muedtran, para los primeros 5000sec de la smulacion, digtintos perfiles de
concentracion a lo largo de los ges principdes de la grilla de clculo. Para obtener las
concentraciones se aplicd d método PIC sobre celdas dd mismo tamafio que las de la grilla de
discretizacion dd flujo. La comparacion con las soluciones anditicas dadas por (4.1) para distintos
ingtantes muestra un buen acuerdo.

El grado de precision de los resultados de este ensayo se puede andizar através de lafigura4.3. En
la misma se presentan |os errores relativos entre los resultados dd modelo y la solucion andlitica,
para digtintos tiempos. El acuerdo es mejor en la zona centra de las digtintas campanas, una zona
definida aproximadamente por € ancho estandar de las mismas. Més dla de esta zona se presentan
dos regiones (simétricas, a ambos lados de cada campana):
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Cerca dd borde externo de la nube de particulas, € nimero de particulas es relativamente
bgjo, de modo que la representacién es mas pobre que en la zona centrd, y los errores
aumentan.

En d exterior de la nube de particulas, la concentracidn caculada es nula, aunque la solucion
anditica prevé concentraciones no nulas en todo d dominio de cdculo (una limitacion del
modelo matemético asociado a ta solucion, que presupone propagacion de informacion con
velocidad infinita). Entonces, @ mode o Lagrangeano representa mejor laredidad en esta zona.

A modo de gemplo, se muestra e efecto en € método PIC dd tamafio de la celda de calculo de la
concentracion. En este caso se utilizaron celdas de tamafio Dr=0.02m.

Para t=1000sec (figura4.4), @ guste mejora respecto del caso anterior (lo cud se manifiestaen una
banda de error méas pequefia). Esto se debe a que € nimero de particulas es suficientemente
elevado dentro de la mancha de contaminante como para permitir obtener una buena estadistica de
conteo con celdas més pequefias.

En cambio, Para t=5000sec (figura 4.5), € guste empeora, 1o cud se gorecia tanto en la
distribucion de concentracion como en d eror caculado. Esto se debe a que la estadigtica se
empobrece mientras d tamafio de la cdda se reduce, s & nimero de particulas no es lo
suficientemente grande.

Se observa, entonces, que cada distribucion de particulas puede presentar un tamafio de grilla
Optimo para e cdculo de las concentraciones mediante d méodo PIC, pero é mismo puede variar
en funcion ded tiempo.
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Figura 4.1 - Distribucion de particulas para t=2000sec (arriba), t=10000sec (centro) y

t=40000sec (abajo).
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Figura 4.2 - Distribucion de particulas sobre los gjes de la grilla de calculo. En orden
lexicogr&fico: t=1000sec, 2000sec, 3000sec, 4000sec y 5000sec.
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Figura 4.3 — Error relativo entre los resultados del modelo y la solucion analitica. En orden
lexicogr&fico: t=1000sec, 2000sec, 3000sec, 4000sec y 5000sec.
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Figura 4.4 — Efecto del tamafio de celda en e célculo de la concentracién. 1zquierda:
concentracion sobre los g es para t=1000sec, Derecha: error relativo correspondiente.
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Figura 4.5 — Efecto del tamafio de celda en el calculo de la concentracion. |zquierda:
concentracion sobre los g es para t=5000sec, Derecha: error relativo correspondiente.
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4.2 Ensayo con adveccién pura

Egte ensayo consste en smular € trangporte de una mancha de contaminante pasivo inyectada en un
flujo en rotacion estacionaria'y uniforme. Se considera que € flujo eslaminar, y que no hay procesos
de flotacion o sedimentacidn. Luego, € Unico mecanismo de trangporte activo es la adveccion, de
modo que este ensayo permite observar € comportamiento del médulo advectivo del modelo.

El ensayo se rediza de forma td que la rotacion esta confinada en € plano xy, de modo que €
campo de velocidades viene dado por:

u=U’(r-r,) (4.3

< U] . ., . .,
sendo U =Wz, con W lafrecuenciaangular derotacion, r € vector posicion en d plano xyy ro €
centro de rotacion en  mismo plano.

Bgo taes condiciones, la ecuacion de trangporte del contaminante es:

E+E+@:O
ft - X T (4.4)

Como digtribucién inicid, se tomd una mancha de contaminante circular cuya concentracion decae
desde € centro hasta e borde:

C=i

r
— r<R
R (4.5

1-
0 r:R

—— —— S /

donde r =+/(x- x)*+(y- y,)* esladistanciadesde el centro de la mancha (ubicado enx.,y; ) y
Resd radio delamisma

Se utilizé un dominio cuadrado de 40 m de lado, con r, @ punto medio del mismo. Parae campo de
velocidades se definio una frecuencia W=p/1200sec™. Para la mancha se consider6 un radio R=5m
y selacentré en x;=10m e y;=20m. En ladiscretizacion se representd la mancha inyectada a través
de 3600 particulas de igud masa y digtribuidas convenientemente (ver figura 4.6). Se gplicd una
grilla Dr=1m de lado en cada direccion, de modo tal que € paso de caculo queda restringido de
acuerdo a (3.35)

Dr
Dt<Dt,,, = 25sec
adv u » (46)

max

donde s consderd la méxima vel ocidad actuante sobre lamanchainicid.
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Se smul6 laevolucion del sstema durante un tiempo de 2400sec (es decir, ta que lamancharedice
una rotacion completa arededor del centro del dominio).

Lafigura 4.7 muestra la distribucién espacid de particulas luego de la primer rotacion, para @ caso
Dt = 80sec . Esto permite observar € efecto de la violacion de la condicion (3.35), que produce una
dispersdén masiva de cimulo de particulas, € cud pierde laforma origind, aumentando su radio, a
la vez que describe una trayectoria helicoidal cuyo radio respecto del centro de rotacion es también
creciente. Obsérvese que aproximadamente la mitad de las particulas ha abandonado € recinto de
cdculo luego dd primer giro.

Lafigura 4.8 muestra la distribucién espacid de particulas luego de la primer rotacion, para @ caso
Dt=20sec, es decir, un paso dgo inferior d maximo admisible. Ahora la mancha conserva
gproximadamente su forma, y aparece smétricamente distribuida respecto ddl ge x. Sin embargo,
Se observa que d centro de la mancha se ha desplazado respecto de su posicion inicid, e incluso la
mancha aumento ago su radio, indicando un comportamiento Smilar d del caso anterior.

Edta patologia se puede minimizar reduciendo € paso de caculo, como lo muestralafigura4.9 para
el caso Dt=1sec. Ahora la mancha, como entidad, précticamente conserva d radio inicid, y esta

centrada en la posicion origind. No obstante, € detalle de la distribucion origina de particulas esta
distorsionado, observandose fuertes curvaturas de las lineas de asociadas a los contornos de igua
concentracion.

En este caso, @ problema no proviene de la magnitud del paso de tiempo, Sno que subyace en una
pobre representacion del campo de velocidades. La interpolacion lineal dentro de cada celda de
cadculo esinsuficiente para representar la curvatura de las lineas de corriente. Para mostrar que éste
es € problema s redizd d mismo ensayo pero utilizando una discretizacion dedl campo de
vel ocidades definida sobre una grillacon Dr=0.1m en cada direccion. El resultado se presenta en la
figura 4.10, que muestra una distribucién précticamente idénticaalainicid.
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Figura 4.6 — Distribucion inicial de particulas para representar la mancha circular de
contaminante.
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Figura 4.7 — Distribucion de particulas luego de la primer rotacion (Dt = 80sec).
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Figura 4.8 — Distribucion de particulas luego de la primer rotacion (Dt = 20sec).
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Figura 4.9 — Distripucion ae particulas luego de la primer rotacion (Dt = 1sec).
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Figura 4.10 — Distribucién de particulas luego de la primer rotacién (Dt = 1sec).

Este ensayo pone de manifiesto una de las propiedades més importantes de la representacion
Lagrangeana dd transporte de contaminantes, a poder resolverse problemas sin influencia de la
difusion artificia presente, en mayor o menor medida, en todos |os métodos numéricos basados en la
discretizacion de la ecuacion de transporte. Por gemplo, la figura 4.11 muestra @ resultado de este
ensayo aplicando digtintas técnicas numéricas paramangar € término de adveccion, y € método de
diferencias finitas (MUMM 1999). Todas presentan diferencias significativas respecto de la solucion
tedrica
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Experimento CONES A - Distribucion final de contaminante Experimento CONES B - Distribucion final de contaminante
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Figura 4.11 — Soluciones obtenidas aplicando distintas técnicas de discretizacion de la
ecuacion (4.4).A=upwind, B= Lax — Wendroff, C=TVD “superbeg’ , D=TVD monétona.
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4.3 Descar ga continua de contaminante en flujo uniforme

Se trata del flujo estacionario de un contaminantes pasvo derramado sobre un flujo uniforme.
Consderando que d flujo es uniforme en la direccion X, y que € contaminante se derrama en €
punto Xo , Yo , entonces la concentracién aguas abagjo del derrame viene dada por:

CiQs

2h.JpuK+ (x- x,)

_g(Y‘ YO)ZU 9

C(x,y)= e & Do) 4.7)

donde ¢y g son la concentracion y € caudd de la fuente, respectivamente. La ecuacion (4.7)
presupone que no hay interferencia entre la mancha de contaminante y € cuenco, esto es, que €
ancho del cand esinfinito.

Parad ensayo se consderd un campo de velocidad uniforme u=1m/s. El problema se trat6 en forma
bidimensiond en planta, sobre un dominio regular de 1000 m de extension en la direccion del flujo 'y
50 m de ancho. Paralos pasos de lared de cdculo se tomaron Dx=10m, Dy=1m. A los efectos del
cdculo de los parametros de disperson se consderé una profundidad h=5my un coefciente de
rugosidad de Manning n=0.025.

Para @ paso de tiempo utilizado para descargar conjuntos de particulas en € punto de inyeccion se
tomo Dt=1seg., smuldndose d flujo durante un tiempo de 1000 seg. Se tomaron conjuntos de 10,
100 y 1000 particulas inyectadas en cada paso de tiempo, lo que lleva € totd de particulas d find
de lasimulacion a 10.000, 100.000 y 1.000.000, respectivamente.

Se redizaron diferentes comparaciones entre los resultados dedd modelo y la solucion andlitica (4.7).
La figura 4.12 presenta la evolucidn relativa de la concentracion maxima (en y=y, ) sobre la
coordenada x. Los tres tipos de ensayos redizados (cada uno con diferente nimero de particulas
inyectadas), muestran que € modelo responde cuditativamente bien. Ademés, se observa que €
aumento del nimero de particul as inyectadas produce convergencia entre |os resultados numéricos y
la solucion andlitica

Lo anterior se visudiza mejor alin en lafigura 4.13, que contrasta resultados tedricos vs. resultados
del modelo independizandose de |a coordenada espacid.

En lafigura 4.14 se observala distribucion de particulas en la zona de campo cercano e intermedio,
hasta unos 100 m aguas abgjo del punto de inyeccion. Se han superpuesto las distribuciones tedricas
alos 10 m, 50 m, y 100 m de lainyeccidn, en escala arbitraria, para visuadizar las diferencias entre
uno y otro tipo de resultado. Resulta interesante observar que la desviacion esténdar de las solucion
anditica, identificada en cada punto por  ancho medio de las campanas de la figura 4.13, es
representado correctamente por e campo de particulas.
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Findmente, la figura 4.15 muestra la distribucion de particulas a distancias de hasta 1 km respecto
delainyeccién. El patrén observado luce redista

— Teorico = 10part/seq 4 100 part/seqg ® 1000 part/seg

i
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Figura 4.12 - Evolucién de la concentracién aguas abajo de un derrame estacionario en un
flujo uniforme.
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Figura 4.13 - Comparacion entre resultados de modelo y solucién analitica para un derrame
estacionario en un flujo uniforme.
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— x=110m — x=150m —x=200m < Modelo
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Figura 4.14 - Campo cercano e intermedio para un derrame estacionario en un flujo
uniforme. Las lineas continuas representan la solucion analitica.
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Figura 4.15 - Campo lgjano para un derrame estacionario en un flujo uniforme. Las lineas
continuas representan la solucion analitica cerca del derrame.
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CONCLUSIONES

Se planted en forma tedrica e implementd en un cddigo computaciond reativamente amigable, un
modelo de transporte de contaminantes para flujos turbulentos compleos.

Se describieron en detdle los aspectos técnicos que conforman esta nueva herramienta del
Programa de Hidraulica Computaciond.

Se presentd la vaidacion del modelo, através de comparaciones con soluciones tedricas.

El moddo eta sendo aplicado a un par de problemas practicos, con resultados inicides
promisorios. En elos seintenta redizar una validacion con datos de campo, que escapa los acances
dd presente Informe Técnico, dirigido a presentar |as bases tedricas del modelo y su implementacion
computeciond.

Las corridas preliminares redlizadas en los problemas préacticos muestran que € tiempo de cdculo
necesario para obtener resultados de interés ingenieril es reativamente dto. A patir de eda
condicion redtrictiva, se planted la pardelizacion del codigo, para su uso en cluster de PC o
méguinas pardeas. Se estd encarando este tema a través del convenio de interaccion técnica entre
e INA y laFacultad de Ciencias Exactas de la Universdad de Buenos Aires.
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ANEXO 1

Generacion de namer os pseudo-aleatorios

Para determinar |os parametros aeatorios se emplea un generador de nimeros pseudo-aleatorios
basado en € méodo dela sucesion lined congruencid (SLC):

X, =aX,+c mod(h) (AL.1)
Se utilizaron los Sguientes vaores para los coeficientes delaec. (A1.1)

h=2%"-1
a=7’
c=0
X, = 314159265

(A1.2)

eslo es, setrata de una sucesion multiplicativa
Obsérvese que @ periodo de esta SLC es, alo sumo, del orden de 2(2%°-1).
Entonces se pueden obtener nimeros pseudo-al eatorios U, distribuidos uniformemente mediante

Xn

Para verificar la bondad del método se redizaron una serie de ensayos. En primer lugar se
comprobd que E(U)@.5y Var(U)@.0833, segin se muestra en la tabla que sigue, para digtintos
numeros totales generados (N):

Tabla Al.1 — Esperanza y varianza del generador para distintos nimer os totales generados.

E Va
N En Error raivo Vary Error rdaivo
(%) (%)
1,000 | 0.493762 -1.248 0.0815234 -2.172
10,000 | 0.504129 0.826 0.0839441 0.733
100,000 | 0.501315 0.263 0.0833688 0.043
1,000,000 | 0.499739 -0.052 0.08337 0.044
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Para visudizar que la digtribucion fuera gproximadamente uniforme se redizo d hisograma que se
muestra en lafigura A1.1. En este caso se generaron N=100,000 nimeros y <e los clasificd en 100
clases Cy de manerata que

C, ={U,001k- 1) £ U, <00k} 1£k£100 (A1.4)

Obsérveseque 11 C; paraninginj yaque h no es un vaor obtenible con larelacion de recurrencia
(ALD).

En la figura A1.1 s muestra la frecuencia relativa con que los vaores generados se distribuyen en
las clases Cy. Se aprecia que la distribucion es “visua mente uniforme’.

Como otra forma de verificar la calidad dd generador se redizo € test espectrd que se presentaen
la figura A1.2. Para observar € grado de fata de aeatoriedad se graficaron los pares de vaores
(Un+1,Upn). En la mencionada figura se representan 4000 de esos pares en € cuadrado unitario. Se
observa que la distribucion de puntos es homogénea, indicando que la correlacion entre un vaor y su
sucesor es bgja en dgun sentido. Aungue este test no asegura que @ generador sea “bueno”, un mal
generador normamente no es capaz de pasarlo (observandose correlaciones visbles como lineas
oblicuas, por gemplo).
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Figura Al.1 - Frecuencia relativa para distribucién uniforme.
Generador utilizado = multiplicativo, N=100,000
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Figura Al.2 - Mapa de dispersion.
Generador utilizado = multiplicativo, N=100,000

Findmente se redizd d test chi-cuadrado sobre la sucesion adeatoria obtenida. Para elo se cacul6 d
estadistico

_ N%L+1(F(Uk) - Npk)2
S e T N
k=1 pk

(AL15)

donde F(Uy) es € vaor de la frecuencia rdativa de la clase Cy, N es  nimero de generaciones,
pP=0.01 y NGL es d nimero de grados de libertad con que se desea redizar € test (es decir,
NGL+1 ese nimero de clases Cy). Se obtuvieron los siguientes resultados:

Tabla Al.1 — Test chi-cuadrado para el generador utilizado.

N S 20 S10
1,000 9.76 6.15
10,000 17.95 12.36
100,000 23.05 8.67
1,000,000 25.88 9.35

Para 20 grados de libertad € test chi-cuadrado indica que s>31.41 en & 5% de las ocasiones, y
que s>10.85 en & 95% de los casos. Para 10 grados de libertad estos valores son: $>18.31 en €
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5% de los casosy s>3.94 con probabilidad 0.95. Se observa entonces que e generador pasa €
test (d menos con este juego de valores). Se debe hacer notar que para N=10,000,000 € vaor
esperado obtenido con este generador se acerca mas a vdor tedrico que para los casos
presentados anteriormente, aunque la varianza se degja dgo mas del vaor tedrico que en € caso
N=1,000,000. Para N=100,000,000 se registraron ciertas anomalias en ambos pardmetros, por 1o
gue no se utilizé este generador para obtener mas de 10,000,000 de nimeros pseudo-al eatorios.

De los test mostrados hasta aqui se puede inferir que las ecs. (A1.1) a (A1.3) proporcionan una
forma aceptable de generar dgunos cientos de miles de nUmeros pseudo-adestorios uniformemente
distribuidos.

En generd, esta peformance es auficiente a los efectos de su aplicacion d MDA, ya que,
eventualmente, se puede reiterar la serie de vaores generados sin que esto se ponga de manifiesto
en |os resultados como una fata de aestoriedad.
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