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Resumen

Se analiza el fenémeno de repulsién mediante modelos numéricos y
analiticos de la interaccidon entre una interfase de solidificacién y una particula
esférica, considerando un equilibrio dindmico entre las fuerzas de arrastre y las

de repulsién.

Ambas fuerzas son calculadas por separado y luego combinadas para
obtener el valor de equilibrio. La fuerza de arrastre sobre la particula se
calculé utilizando la dinamica de fluidos computacional en funcién de la
velocidad de solidificacion, el radio de la particula y la separacién particula-
interfase. La fuerza de repulsién se calculé utilizando la ecuacién de Lifshitz
van der Waals integrando numéricamente en funcién de la forma y la

separacion de la interfase.

El modelo es aplicado a materiales que solidifican conteniendo particulas
metalicas con conductividades térmicas iguales, menores y mayores que la
matriz, que resultan en interfases de solidificacién planas, convexas y
coéncavas respectivamente. El fenémeno de repulsién se analiza considerando

diferentes velocidades de solidificacién y tamafio de particulas.

Se comparan las fuerzas de arrastre obtenidas a partir de las interfases
planas, convexas y céncavas. La forma de las interfases convexas y céncavas
se obtiene a partir de las simulaciones del campo térmico. Los resultados
muestran que una interfase concava genera fuerzas de arrastre, hasta un orden
de magnitud mayor que una interfase plana a una misma separacién
particula-interfase, mientras que una interfase convexa genera menores

fuerzas de arrastre que una interfase plana.

A partir de los calculos de las condiciones de equilibrio, se encontré que

la velocidad critica para una interfase céncava es mayor que para una

~ IV ~



interfase plana, mientras que una interfase convexa presenta menor velocidad

critica que una interfase plana a una misma distancia y un mismo radio de

particula.

De la comparacién con los resultados experimentales se concluye que se
puede predecir el rango de velocidades de solidificacién en el cual se produce el

estado estacionario de repulsion.




Abstract

The interaction between the solidification front and a spherical particle
was modeled and simulated in order to study the phenomenon of "pushing".
This phenomenon is governed by a dynamic balance between drag and

repulsion forces.

Both forces are calculated separately and then combined to obtain the
equilibrium position. Using computational fluid dynamics, the drag force on
the particle is calculated as a function of the solidification rate, the radius of
the particle and the particle-interface separation. The repulsion force is
calculated using the Lifshitz-van der Waals equation and numerically

integrated in terms of the shape and separation of the interface.

The model is applied to a metallic matrix containing particles with
similar, lower or higher thermal conductivities than the matrix, resulting in
planar, convex and concave interfaces, respectively. For each case the process

1s simulated at different solidification rates and particle sizes.

Drag forces obtained from the planar interfaces, convex and concave
were compared. The shape of the convex and concave interfaces is previously
calculated from simulations of the thermal field. The results show that a
concave interface gives higher drag forces, about one order of magnitude
larger, than those for a planar interface, while a convex interface give lower

drag forces than those for a planar interface.

From the calculations of the equilibrium conditions, we found that the
critical velocity for a concave interface is higher than for a flat interface, while
a convex interface has lower critical speed than a flat interface at the same

distance and the same particle radii.
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The simulated results were compared with experiments and a good
agreement was found. Then, it could be concluded that this model give
satisfactory predictions of the solidification speed in which the steady-state of

pushing occurs.
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Capitulo 1 Introduccion

Durante la solidificacién de materiales con particulas inmersas en el seno
de un material fundido pueden ocurrir interacciones entre las particulas y el
frente de solidificacién. Se observé que para algunos sistemas particula-sélido-
liquido, las particulas pueden ser repelidas o atrapadas por una interfase que
avanza. El fenémeno de repulsién ha sido estudiado tanto en forma
experimental como tedrica por diversos autores [1-5]. Los modelos teodricos
que predicen la repulsién de particulas en un sistema especifico utilizan
valores de energias superficiales entre la particula sélida y la matriz sélida, en
general disponibles en la literatura para casos limitades. Ya sea que se trate de
repulsién o atrapado, se requiere incluir las fuerzas microscépicas que
interactiian durante el proceso transitorio que conduce al estado estacionario
de repulsiéon o atrapado. Estas fuerzas deben ser de corto alcance e involucrar
tres elementos: la particula, una pelicula de fluido y el sélido. Si los efectos
térmico fueran determinantes en la repulsion de particulas, éxidos o
materiales ceramicos con una baja conductividad seran repelidos en casi
cualquier metal vy, por otro lado, cualquier particula metalica tendera a ser
atrapada. Esto no ocurre en todos los sistemas.

El estudio de los aspectos que ocurren durante este fenémeno como el de
la conductividad térmica de los constituyentes del sistema (particula material
base), y la forma de las particulas, permitira aportar con conocimiento sobre el
proceso y su utilizacién para aplicarlo en los diferentes procesos de
solidificacion y cristalizacion de materiales biologicos, compuestos o aleaciones
industriales.

En esta investigacién se modelé y simulé la interaccion entre una
interfase de solidificacién y una particula esférica, inmersa en el material

fundido, teniendo en cuenta que este fenémeno esta regido por un equilibrio
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Introduccion

dindmico entre fuerzas de arrastre y repulsién que se manifiestan sobre la
particula.

Existe mas de un mecanismo o interaccién que puede crear una fuerza de
repulsién entre la particula y el sélido que conduzcan a la repulsién. En la
presente investigacién, en el caso de un estado estacionario de repulsién, se
consideran dos fuerzas principales; la de arrastre (Fa) y la de repulsién (Fr)
que se encuentran en equilibrio. El fenémeno depende de las propiedades, la
naturaleza y la morfologia de la particula, el fundido, el sélido y los campos
externos.

Los modelos matematicos desarrollados incluyen las condiciones en el
sistema que puedan producir interfaces planas, céncavas y convexas.

Los campos térmicos y de fluidos fueron desacoplados. El campo térmico
y la morfologia de la interfase estdn principalmente determinados por los
valores de las conductividades térmicas de la particula, el liquido y el sélido.
Las fuerzas de arrastre y de repulsién, fueron calculadas por separado y luego
combinadas para obtener el valor de equilibrio.

Los resultados incluyen el efecto de la conductividad térmica en la
configuracién geométrica del sistema particula-interfase que modifican la
velocidad de solidificacién a partir de la cual la particula es atrapada por el
sélido y las condiciones de equilibrio responsables de la repulsién estacionaria

de las particulas.

Referencias
1.  M.V. Pikunov, The behavior of suspended impurities during crystallization. Non
ferous metals, their treatment and working (Moscow: Metallurgizdat, 1957), 56-67.
2. D.R. Uhlmann, B. Chalmers and K. A. Jackson, “Interaction between particles and

a solid-liquid interface™, J. Applied Physics, 35 (1964), 2986-2993

3. S.N. Omenyi, A.W. Neumann, "Thermodynamic Aspects of Particle Engulfment by
Solidifyving Melts", J. Appl. Phys, 47 (1976), 3956-3962.

4. A. A. Chernov, D. E. Temkin, S. M. Mel'nikova. “Theory of the capture of solid
inclusions during the growth of crystals from the melt”, Sov. Phys. Crystallogr.,
21(4) (1976), 369-379.

5. J. Cisse and G. F., Bolling, “A theory for the interaction of particles with a
solidifying front”, J. of Crystal Growth, 10 (1971), 67-76.
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Capitulo 2 Marco teérico y revision bibliografica

2.1 Definicion del problema

La interaccién entre una particula y una interfase sélido-liquido es un
fenémeno general que se produce durante la solidificacién de materiales tales
como: las aleaciones metdlicas con particulas nativas, los materiales
compuestos de matriz metalica con refuerzos cerimicos en forma particulada o
fibrosa; y durante la cristalizacién de materiales semiconductores, épticos,
optoelectrénicos y biolégicos. Cuando la interfase se aproxima a la particula
pueden ocurrir dos situaciones: que la interfase sea indiferente con respecto a
la particula o que la interfase empuje a la particula delante de ella. Este
iltimo es el caso de un estado estacionario de repulsién. Estas interacciones
afectan tanto la morfologia de la interfase, como también la distribucién de las
particulas. En la Figura 2.1 se observa cémo cambia la forma de la interfase

frente a la particula: no se mantiene plana. También se observan particulas

Solidification Front

oA -

Soid Portion -

Liyuid Portion

Particle

Figura 2.1. Fotografia de una experiencia de solidificacién de un material conteniendo
particulas sélidas [1}].




atrapadas en el sélido. El fenémeno de “repulsiéon de la particula por la
interfase” se define como un estado estacionario en el cual la particula y el
frente de solidificacién se mueven con la misma velocidad. En los sistemas

donde se observa la repulsién se encontré que, si se incrementa la velocidad de

solidificacién, se alcanza una yelocidad critica V. a partir de la cual la
particula es atrapada por el sélido [2-18]. Se han realizado diversos modelos
[3, 4, 7] para determinar la velocidad critica en funcién del radio de particula
para diferentes materiales. La velocidad critica es el parametro comiin
utilizado en la literatura para cuantificar la transicién de repulsién a atrapade
de la particula.

La repulsion de particulas depende de numerosos factores. Los modelos
desarrollados consideran la situacion mas simple de particula esférica e
interfase plana y actualmente incluyen el flujo de fluidos. Entre los modelos se
destaca el tratamiento y el origen de la fuerza de repulsion entre la interfase y
la particula.

Desde 1957 [2] numerosos estudios, tanto experimentales como tedricos,
se han realizado sobre el fenémeno de repulsién y las fuerzas que actian sobre
la particula al aproximarse la interfase de solidificacién [3,4,19-25]. En la
mayoria de los casos, el problema se simplifica al considerar una iinica
particula esférica delante de la interfase. En varios modelos [3,8,26-37] se
introduce un refinamiento al considerar el efecto de interfases no planas,

utilizando en algunos casos las soluciones numéricas.

2.2  Fuerzas que actiian sobre la particula

El fenémeno de repulsién se puede describir en términos de un balance de

fuerzas (ver ecuacién 2.1) que estan representadas en la Figura 2.2 donde:

—
(4

Y |/
FR+F0+Fg+F0=mE”— Ec. 2.1
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Proyectando sobre la normal 7 a la superficie:

V;
e

F,-F +F hi+F =
R a g 7] df

Eec. 2.2

Fr es la fuerza de repulsién que resulta de la interaccién particula-
interfase, Fa es la fuerza de arrastre generada por el flujo de fluido alrededor

de la particula, Fg es la fuerza gravitacional, F; « {p, R,d—;f’—} [38-39] es la
!

fuerza necesaria para acelerar el fluido adherido a la particula, m es la masa de
la particula, y d Vp/dt es la aceleracién de la particula.

Asumiendo un estado estacionario la ecuacion se simplifica a:

Fo—F, +Fii=0 Ec. 2.3

Considerando que la fuerza de gravedad es despreciable frente a las otras

fuerzas, la ecuacién para calcular la velocidad de equilibrio toma la forma:

Fo—F, =0 Ee. 2.4

Figura 2.2 Esquema representativo de las fuerzas que actian sobre la particula y en las
cercanias de la interfase sélido-liquida.
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Si bien se puede simplificar el efecto de la gravedad debido a la gran
diferencia en érdenes de magnitud con las otras fuerzas, experimentos bajo
microgravedad han sido realizados con el objetivo de reducir las corrientes de
conveccién y asi estudiar el fenémeno de repulsion de una forma maés
simplificada [38].

Por lo tanto, las teorfas que se aplican al fendmeno de repulsién deben
incluir al menos dos fuerzas: la fuerza de arrastre y la fuerza de repulsién.

La fuerza de arrastre o viscosa Fa: resulta del movimiento de la particula
a través del fluido, la cual resiste el movimiento ocasionado por la fuerza de
repulsién que tiende a alejarla de la interfase. Se puede calcular resolviendo la
ecuaciéon de Navier-Stokes para fluidos viscosos.

Fuerza de repulsion Fg: estd relacionada a la energia interfacial

(aproximacién macroscopica) o a la interaccién interatémica (aproximacién
microscépica que resulta de las fuerzas de van der Waals). La principal
diferencia entre las teorias es la forma en que la fuerza de repulsién es
considerada.

En términos de la energia interfacial toma la forma de la Ec. 2.5 [28, 29,
39]:

2
|4 Eec. 2.5
hy+h

FR = 277.'RA}’0

Donde R es el radio de la particula, ho es la minima distancia entre la
particula y la interfase, h es la distancia particula-interfase situada sobre el eje
perpendicular a la interfase que cruza por el centro de la particula, k* el factor
de forma de la interfase y Ay es el cambio de energia interfacial cuando la

separacién particula interfase es minima y que se define como:

AYo =Vps ‘(?’PL +7SL) Ec. 2.6
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Donde ypg, ¥p; ¥ 75 son las energias interfaciales entre la particula y

el solido, entre la particula y el liquido y entre el sélido y el liquido,
respectivamente.

Cuando la interfase se encuentra a cierta distancia lejos de la particula
existen dos interfases: sélido-liquida y liquido-particula. Cuando el sélido se
aproxima a la particula éstas dos interfases se convierten en una sola: sélido-
particula; el cambio termodinamico en esta nueva interfase esta representado

con Ayy[2]

Si Fr es formulada en términos de las fuerzas de van der Waals ,

originada por la presién de separacidén (disjoining pressure) debido al cambio

de potencial quimico en el liquido confinado en el canal particula-interfase,

toma la forma [7, 19, 21, 22,23, 25] :

R Eec. 2.7
o (r)

Figura2.3 Esquema del sistema particula-interfase.

Donde r es la distancia desde el eje perpendicular a la interfase sélido-
liquida hasta la interfase sélido-liquida como se muestra en la Figura 2.3, h(r)
es la separacion entre la interfase y la particula y B3 es la constante efectiva de

Hammaker entre la particula y la interfase [7].
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La constante de Hamaker se define como:

A= —672'33 EC. 2.8

Los valores de 4 fueron medidos y calculados para diferentes
combinaciones particula-liquido-sélido [7].

La distancia minima que debe existir entre la particula y la interfase
para que se produzca el atrapado de la particula fue medida por Chernov et al.
[7]. Ellos analizaron el movimiento de anillos de Newton al cambiar la

longitud de onda de la luz en el canal particula interfase y encontraron un

—7 . . . . ’
espesor de <10 m. Sin embargo, la distancia que se considera en la mayoria
de las teorias es de varios radios atémicos, pero no menor a 10° m. En caso

contrario, el flujo entre particula e interfase no es posible [7, 40-43].

2.3 Aproximaciones del modelo de repulsion

En los modelos desarrollados por Schvezov [44-45], se consideran
interfases no-planas donde intervienen las fuerzas de Casimir-Lifshitz-van der
Waals como la componente de repulsién y las fuerzas de arrastre como la
componente de atraccién. Se obtuvieron resultados que logran alcanzar un
estado estacionario de repulsion e indican el caso limite donde se produce el
atrapado de la particula.

Numerosos trabajos se han publicado reportando la repulsién de
particulas [2-18] proporcionando modelos para tratar de comprender el

fenémeno. Los principales son descritos en detalle, a continuacién:

Aproximaciones por tension superficial: En la teoria de Ulhman et al. [3]

el modelo supone que el mecanismo que controla el transporte de fluido en el
canal particula-interfase es la difusién de masa. La fuerza de repulsién se

atribuye al cambio de energia interfacial. El cambio termodindmico neto en la
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Omenyi y Neuman [6] introducen el argumento termodinimico,
sugiriendo que si el cambio en la energia interfacial es negativo, la particula es
atrapada, y en caso contrario ocurre la repulsion de la particula. La validez de
esta teoria es s6lo para bajas velocidades.

Shanguan et al. [28] plantearon un modelo que utiliza como fuerza de
repulsién la energia interfacial, y como fuerza de atraccién la de arrastre de
Stokes. Utilizan la férmula de Uhlman (Ec. 2.9) pero varian el valor del
exponente n entre 2 y 7 dependiendo del tipo de fuerza repulsiva que se
considere. Se consideran las diferencias en las conductividades térmicas entre
la particula y el fluido para corregir la forma de la interfase. Las
incertidumbres en este modelo se encuentran en la eleccion del exponente n
que describe el tipo de fuerza de repulsién, y en la precision para calcular el
cambio en la energia interfacial.

Stefanescu et al. [20] calculan la velocidad de equilibrio al igualar la
fuerza de arrastre y la de repulsién. Si se considera que la velocidad de

equilibrio es la velocidad critica, se obtiene la siguiente ecuacién:

y = Aahy ke Ec. 2.11
64 R k,

Donde p es la viscosidad del liquido, kp la conductividad térmica de la
particula y kL la conductividad térmica del liquido. Ademas, el efecto de la
curvatura de la interfase se lo incluye como una contribucién a la energia libre

total.

Aproximaciones por presién de separacion: En la aproximacién de

Chernov et al. [7, 27] la fuerza de repulsién proviene de dos interacciones
principales: dispersién o van der Waals y electrostatica o de Debye. Ambas

podrian conducir a fuerzas repulsivas o atractivas.

~10 ~
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energia libre relacionado con la separacion particula-interfase se describe

como:

Ay = Ayo(%’j Ec. 2.9

donde ho es la minima distancia entre la particula y la interfase, Ay, esla

energia libre cuando la separacién es minima entre la particula y la interfase:

Ay =7ps — (7 + Vst ), 7 es la energia debida a la tensién superficial; y “P”,

“L” v “S” se refieren a la particula, al liquido y al sélido, respectivamente. El
y P q y P

exponente n es un nimero positivo que adopta valores entre 4 y 5, aunque no

esta claro el criterio para la eleccién del mismo [3].

La expresién para la velocidad critica V. a partir de esta teoria resulta:

n:(ﬁﬁJ—LﬂQ—?, 4<n<5 Ee. 2.10
2 \ kIR

Donde Q) es el volumen atéomico, D es el coeficiente de difusién para la
region entre la particula y el sélido, k, es la constante de Boltzman, T la
temperatura, R el radio de la particula, L es el calor latente por unidad de
volumen y ao se define a partir de la relacion modificada de Gibbs Thompson
para el cambio de energia libre: L({ao/pin), siendo 1/pin la curvatura de la
interfase.

La concordancia con los resultados experimentales depende
principalmente de la eleccion del coeficiente de difusién D. En la mayoria de
los casos este modelo subestima el valor de la velocidad critica V..

Bolling y Cissé [4] mejoran los resultados anteriores al tener en cuenta la
forma de la interfase considerando para ello la temperatura de la interfase y la
velocidad de solidificacién. La fuerza de arrastre F. es modificada por un
factor 1/(1-a) donde o es un coeficiente menor o igual a 1. Este factor es el que

describe la curvatura de la interfase.
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El modelo considera particulas esféricas, e incluye el efecto de la
diferencia en las conductividades térmicas entre la particula y el fluido que
resultan en interfases no planas, ademds del efecto de Gibbs-Thompson.

La forma de la interfase se aproximé combinado un paraboloide y un

plano, derivando en la siguiente ecuacién:
R
Fp =7rB3-I;i—§ Eec. 2.12

donde el valor de la constante B3 adopta el valor universal de 1021 J y ¢
es el factor de correccién por la curvatura de la interfase.

Potschke y Rogge[22] consideran las fuerzas de van der Waals entre dos
esferas. La velocidad critica se resuelve numéricamente incorporando efectos
de soluto y térmicos.

En la mayoria de estos modelos la ecuacién de equilibrio toma la forma

Veg ocl/deq donde V. es la velocidad de equilibrio y di es la distancia de

equilibrio particula-interfase. Se puede encontrar que, a cualquier velocidad
de interfase, la particula puede alcanzar una distancia a la cual se produce el
estado de repulsion estacionaria.

Kim y Rohatgi [46] utilizan la presiéon de separacién como fuerza
repulsiva y acoplan el efecto de la disolucion de soluto. Ellos muestran que la
particula delante de la interfase impide la difusién de soluto en el canal,
resultando en la formacién de una interfase convexa, y que esto disminuye la

velocidad critica de la interfase.

Aproximacion térmica: la presencia de una particula delante del frente

de solidificacién con diferentes valores de las conductividades térmicas para la
particula y el sélido afectan el campo térmico en las proximidades de la
particula, con un efecto en la forma de la interfase. Cuando la particula sélida

y el fluido tienen la misma conductividad térmica no se registra ningin efecto,

~11 ~



Marco teérico y revisién bibliografica
. -]

cuando la particula tiene mayor conductividad que el sélido la interfase se
vuelve céncava, y cuando tiene menor conductividad que el fluido se vuelve
convexa.

Ese efecto fue cualitativamente considerado por Bolling y Cissé [4] y por
Zubko et al. [47] como criterio para el atrapado o repulsién de la particula. En
la Figura 2.3 se muestran los resultados de Bolling y Cissé presentados sélo en
forma ilustrativa debido a que les resultaba dificil desarrollarlos en términos

cuantitativos.

Heat Flow

/‘\> |

Figura 2.3 Cambios esperados en la forma de la interfase para la misma extraccién de
calor y diferentes conductividades térmicas [4].

Zubko muestra cualitativamente las predicciones de la transicién de
repulsion a atrapado considerando la relacién de las conductividades térmicas.
En su analisis, si la relacién de las conductividades térmicas particula-liquido,
kp/kL, es mayor a uno, se espera el atrapado de la particula, y si es menor a
uno se espera que la particula sea empujada (repelida) por el frente. Sin
embargo, este criterio falla en algunos casos. Surapa y Rohatgi [48]
propusieron una alternativa empirica llamada el criterio de la difusividad
térmica. De acuerdo con esto, la relacién de difusividades térmicas de la
particula a la del medio debe ser mayor que la unidad para capturar a la

particula.
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[(chPpP)/(kLchL)]”Z >1 Ec. 2.13

donde cp y y c; son el calor especifico de la particula y del liquido, y

Pp y Py son la densidad de la particula y del liquido, respectivamente.

Shangguan et al. [28] incluyen el efecto de la curvatura de la interfase en
un tratamiento dindmico del proceso de repulsién. Obtienen la siguiente
expresién que relaciona la curvatura en términos de las conductividades

térmicas de la particula y del liquido:

it __P Ec. 2.14
Rint -R kL

donde R, indica el radio de curvatura de la interfase.
A su vez para el cilculo de velocidades criticas obtiene la siguiente
expresion:

_ hoAyg

c = Ec. 2.15
12 taR

siendo @ = —— ' Eec. 2.16

R, —R

int

Sin embargo, no encuentran evidencia experimental directa de la
dependencia con ky/ky.

Se realizaron modelos para obtener la forma de la interfase,
desarrollando técnicas numéricas en dos dimensiones. En la mayoria de los
casos la particula se considera estatica mientras la interfase de solidificacién
avanza hacia ella. El primer trabajo presentado al respecto es de Sasikumar et
al. [21], que realiza un modelo numérico considerando la curvatura de la
interfase, es decir, incluyendo el efecto de la conductividad térmica. Ellos no
pudieron dibujar la forma de la interfase debido a las complicaciones en el
método numérico empleado.

Casses y Azouni [23] realizaron simulaciones numéricas considerando la

presién de separacién y los efectos de curvatura para determinar el cambio en

~13 ~



Marco teérico y revision bibliografica

la forma de la interfase para las sustancias puras, con diferentes
conductividades térmicas. Bajo similares suposiciones Rempel y Worster [25]
consideraron otro tipo de fuerzas intermoleculares, las interacciones de van
der Waals. Hadji [49-50] analiz6 la estabilidad de la interfase sélido-liquido y
demostré6 que la forma de la interfase no era afectada solamente por la
conductividad térmica sino también por la presién de separacién. Kim y
Rohatgi [46] estudiaron el efecto del campo de difusién en el canal, pero no

presentan ningin calculo de la interfase.

2.4 Simulaciones numéricas del modelo de repulsion

Los modelos matematicos y las simulaciones numéricas permiten calcular
el campo de flujo de fluidos alrededor de la particula y el comportamiento de
la particula en funcién de la velocidad de solidificacién. El problema se ha
abordado desglosindolo en etapas mas simples, las cuales van introduciendo
las interacciones de forma paulatina hasta llegar a modelos mas complejos.

Catalina et. al en el 2000 [39] desarrollaron un modelo capaz de describir
la evolucién de la forma de la interfase en las proximidades de la particula
basado en un modelo numérico en 2D para el seguimiento de esta interfase. El
modelo considera la influencia del gradiente de temperatura y el efecto de
Gibbs-Thompson, ademas de los efectos de la presiéon de separacién. La
temperatura de la interfase es controlada por la concentracién de soluto y la
curvatura. Se ignora el fluido alrededor de la particula. Este modelo demostré
la formaciéon de una perturbacién en la forma de la interfase en la zona del
canal particula-interfase por la acumulacién de soluto. Para sistemas
caracterizados por kp<ky la presién de separacion ocasiona un cambio en la
curvatura de la interfase, y el incremento del gradiente de temperatura en el

liquido disminuye el efecto de la presién de separacién.
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Garvin et. al [32-35] realizan simulaciones numéricas de la interaccién del
frente de solidificacién con la interfase, consideran el movimiento de la
particula bajo la influencia de las fuerzas repulsivas de van der Waals y
atractivas debido a la viscosidad. En sus altimos trabajos (publicados en 2007)
incluyen el efecto de la curvatura de la interfase debido a las conductividades
térmicas. Consideran el proceso de solidificacién en 2 dimensiones. Para el
estudio dividen el dominio en dos sub-regiones, una es la region “interna”
correspondiente al canal particula interfase de compleja resolucién, y la otra
region “externa” correspondiente al total del sistema particula-interfase.
Resuelven cada sistema por separado, y luego los acoplan. Consideran que la
curvatura de la interfase determina en gran medida el comportamiento de la
particula. En su analisis concluyen que si la interfase resulta céncava el
atrapado es inevitable y si es convexa la particula resulta empujada por el
frente.

Kao et al. [37], en trabajos publicados en 2009, analizan la interaccién
particula-interfase en una sistema binario. La forma de la interfase la
determinan haciendo coincidir la temperatura de la interfase con el campo
lineal de temperatura. La velocidad cuasi-estatica de la particula la
encuentran realizando un balance que involucra el arrastre viscoso, van der
Waals o las fuerzas electrostaticas de Debye y la flotacién. Estudiaron la
influencia de los solutos calculando numéricamente el campo de
concentraciones y la forma de la interfase. Sus calculos sugieren que el efecto
de la cinética de sobreenfriamiento y la doble capa electrostitica son
insignificantes en los sistemas normales. Ellos muestran que la presencia de
solutos reduce la velocidad critica en un orden de magnitud, ademas de hacer
mucho mas facil la captura de particulas. Aunque su modelo no fue validado

con resultados experimentales.
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2.5 Comparacion con resultados experimentales

Interaccién de particulas con una interfase plana:

Las medidas de las velocidades criticas reportadas en la literatura fueron
comparadas con la prediccion de las principales teorias. Los principales
autores que obtuvieron las medidas experimentales de repulsion en agua se

citan a continuacion.

33

o —
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PARTICLE DOIAMETER IN (MM)

Figura 2.4 Velocidades criticas de solidificacion en agua requeridas para particulas de
mica, shale y cuarzo de diferentes diametros (1962)[51].

Corte en 1962 [51] realiza estudios experimentales de la interaccién entre
particulas con interfases de hielo-agua para diferentes tamafios formas y

velocidades de solidificacion. En la Figura 2.4 se muestran los resultados
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experimentales obtenidos de repulsion en agua para particulas de mica,
“shale” y cuarzo. Demuestra que las particulas de mayor tamaiio requieren de
una velocidad de solidificacién mas lenta para que se pueda producir la
repulsion de las mismas.

Hoekstra et al. en 1967 [52] realizan estudios experimentales de la
repulsién de las particulas impulsadas por las interfases hielo-agua.
Consideran el efecto del gradiente térmico en el liquido y de la fuerza de
gravedad. En la Figura 2.5 se muestran los resultados experimentales de la
repulsién de particulas de Pirex en agua. Llegan a la misma conclusiéon que
Corte; que la velocidad para atrapado de las particulas depende del tamano de

las mismas.
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o 1 , ‘ : 1
[o} %) 1C ¥ 2.0 r-) 30
RATE OF HEAVE, mm/hr
Figura 2.5 Velocidades eriticas de solidificacién de agua para l.»al'tl't'lllas de pirex e

diferentes diametros (1967) [52].

Cissé y Bolling en 1971 [53], realizan estudios experimentales del
atrapado de las particulas insolubles en el agua durante la solidificacion del
agua. En la Figura 2.6 se muestran los resultados experimentales que

obtuvieron de tungsteno y cobre en agua. Demuestran la importancia de la
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rugosidad de las particulas, su tamafio, la viscosidad del fluido y la fuerza de
gravedad. Cuanto mayor sea el diametro de las particulas, sin importar el tipo
de particulas, menor es la velocidad critica, y llegan a la conclusién de que la
velocidad de captura critica es menor cuando la viscosidad del liquido es

mayor.
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0.0t Ol 1.0 10
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Figura 2.6 Velocidades eriticas de solidificacién de agua para particulas de Cu v W de
diferentes didmetros [53] v un gradiente de temperatura de 10° C/em. Las curvas
provienen de cileulos teéricos para W v Cu.(1971)

Korber et al. en 1985 |54] determinan la velocidad eritica de particulas
realizando estudios experimentales. Encuentran que la velocidad critica es
inversamente proporcional al radio de la particula, como se sugiere en la
teoria, suponiendo que la interfase es plana. En la Figura 2.7 se muestran los
resultados experimentales que obtuvieron de latex en agua. Se puede ver que

la velocidad critica disminuye con el incremento del didmetro, con una

dependencia que sugiere que la interfase sigue siendo plana. El efecto de la
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concentraciéon de soluto y los gradientes térmicos indican que los modelos
tedricos para determinar las velocidades criticas deben considerar un criterio
de estabilidad de la interfase, debido a que la repulsién de particulas parece ser

afectado por la morfologia de la interfase sélido-liquida.
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Figura 2.7 Velocidades criticas de solidificacion de agua con particulas de litex de
diferentes didmetros (1985) [54].

Al comparar los resultados experimentales con los teéricos empleando
particulas de alimina con tamafios que abarcan un intervalo de tres érdenes
de magnitud, se puede observar que las teorias de Shangguan et al. [28] para
alimina y la teoria electrostatica de Chernov et al. [7, 27] subestiman vy
sobreestiman los valores experimentales, respectivamente, tal como se
muestra en la Figura 2.8 extraida del trabajo de Schvezov [45] y los cilculos
que emplea se citan a continuacién:

De la teoria de Shanguan et al.

. h A}/() 230 2 -
(para alimina en agua) V = — = m-s Ec. 2.17
P e T opar T R

h,A
0AYo 23,umzs"

(para cobre en agua) V- = ==

12ua R R

De la teoria de Chernov para particulas pequefas
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Ve =0.14u""y o, B3R =18.95R™3 ym 357! Ec. 2.18

De la teoria electrostatica de Chernov
Ve = l.6x10_7(%—17) [V.]=em.s™ [R]=cm Eec. 2.19

De la teoria de Bolling y Cissé

= -10 p-3/2 5/2 -1
PAVER® = 4WkTyg hy 197 Ve =16-59x107 7R em™ s Ec. 2.20

c]|=cm.s =cm, siendo una constante adimensional que es funcién de
V¢]=cm.sl [R]=cm, siendo ¥ tante ad lq f d

la curvatura de la interfase [4]

De la teoria de Chernov para particulas tamaiio >200 pm
Ag |4
Ve = 0.15/1"333’4R“(%—j Ve =2.192x107"R7'em?s™ © Eec. 2.21

[Ve]=cm.s1  [R]=em, donde G es el gradiente de temperatura y AS la

entropia de fusion.
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Figura 2.8 Velocidades criticas para repulsién en agua; tedricas y experimentales [45].

Se puede ver en la Figura 2.8 que el efecto térmico sobre la repulsion, tal
como estd incluido en la teoria de Shangguan et al. [28], es muy fuerte. Para
grandes particulas la prediccién dada por la teoria de Chernov et al. [7,27]
arroja valores tres o6rdenes de magnitud menores que los resultados
experimentales. De acuerdo a Schvezov [45] la dispersion de los
resultados experimentales no es tan grande como la dispersion entre
las diferentes teorias.

A partir de esta revisién se observa que las teorias no logran ajustarse
con exactitud a los resultados experimentales. Entonces, el lograr explicar la
dispersiéon de los resultados experimentales utilizando las simulaciones seria

un gran aporte en el estudio del fenémeno de repulsién.
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Capitulo 3 Objetivos

El objetivo de este trabajo es avanzar sobre el modelo desarrollado por
Schvezov [1, 2], definiendo un limite preciso que permita determinar la
transicién entre repulsién estacionaria y atrapado de la particula, el cual se
puede establecer por una separacién minima entre particula e interfase para la
cual la pelicula que los separa pueda considerarse como un fluido. Ademas, se
deben tener en cuenta las propiedades térmicas del sistema particula, sélido y
matriz, las cuales definen la morfologia de la interfase.

Se pretende obtener un modelo que permita predecir los casos en que se
produce la repulsién de particulas debido a una interfase sélido-liquido que se
mueve, realizando simulaciones por computadora.

Los resultados del trabajo contribuirdn directamente en todos los casos
enunciados al comienzo ya que el avance en el conocimiento de este fenomeno
permitira disefiar y producir materiales con mejores propiedades, ya sea en los
casos en que las particulas son beneficiosas, por ejemplo en materiales

compuestos, como perjudiciales, por ejemplo en materiales 6pticos.

Objetivos especificos

Se estudiard mediante modelizacién por elementos finitos el proceso de
repulsién de una particula frente a una interfase de solidificacién.

Los campos térmicos y de fluidos son desacoplades. En el modelo se
calculardn las fuerzas de arrastre viscosas involucradas en la dinamica de
fluidos como la componente atractiva utilizando dindmica de fluidos
computacional y se incorporara fuerzas de Casimir-Lifshitz-van der Waals entre

la interfase y la particula como componente de repulsion.
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Objetivos

Se validara el modelo computacional mediante la comparacién con

resultados obtenidos de la literatura para modelos fisicos.

Referencias

1.  Schvezov, C. Modelizacién dindmica de la interaccién de particulas con interfases
sélido liquido durante la solidificacién. Anales de la SAM"98-IBEROMET V. Tomo I. Pp.
57-60. 14-18 Septiembre 1998. Rosario. Argentina.

2.  Schvezov, C. E. . Dynamic Calculations for Particle Pushing. Solidification 1999.
Edited by W. H. Hofmeister, J. R. Rogers, N. B. Singh, S. P. Marsh and P. W. Vorhes,
pags. 251-261 . TMS (USA). 1999.
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Capitulo 4 Formulacion del modelo

La modelizacién matemaética del proceso de repulsion estacionaria por su
complejidad requiere que se realicen simplificaciones que permitan aislar
efectos basicos principales del fengmeno. Ademais, una vez establecidas las
simplificaciones analiticas, la complejidad del calculo numérico exige
simplificaciones adicionales con el objeto de realizar los calculos en tiempos
apropiados a las herramientas computacionales disponibles.

El modelo numérico adoptado se simplifica desacoplando el calculo de los

campos térmicos y de fluidos tal como se muestra en la Figura 4.1.

Modelo de flujo de fluidos |

Modelo
térmico

cada h

.. - T |
"-Obtencién de la forma > odelo de flfle-rzas de repulslon I
‘__dela interfase a cada h o

.~ Integracién numérica de la ecuacién '
de Casimir-Lifshitz-Van der Waals de
las interfases a cada h
R

rdr

Figura 4.1 Esquema del desacople de los campos térmicos y de fluidos.

Mediante la simulacién del campo térmico, primero se calculara el
proceso de enfriamiento del sistema liquido-particula y como resultado se
obtendra la forma de la interfase para diferentes separaciones particula-
interfase. Cada interfase obtenida configurada con la particula se utiliza para
simular el flujo de fluidos alrededor de la particula. Con el campo de fluidos
obtenido se calculan las fuerzas de arrastre y con la configuracién geométrica

interfase-particula las fuerzas de repulsién mediante integracién numérica.
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Formulacién del modelo

Estos resultados, calculados por separado, luego serin combinados para
obtener los valores de la velocidad de equilibrio y de la distancia h de
equilibrio para el estado estacionario de repulsion.

Se opté por el método de elementos finitos para resolver el problema de
campo térmico y de flujo de fluidos porque este método ofrece versatilidad
para estudiar sistemas con geometrias irregulares, y con condiciones de

frontera no usuales, que proporciona una mejor aproximacién [1].
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4.1 Modelo térmico

Como ya fue mencionado en el Capitulo 2 la forma de la interfase esta
condicionada por las propiedades térmicas de los elementos que componen el
sistema. Los parametros mas significativos son las conductividades térmicas y
los calores especificos de la particula y de la matriz.

El campo térmico generado por el proceso de enfriamiento, que simula la
solidificacién y que produce el movimiento de una interfase de solidificacién
hacia una particula, es modelado dindmicamente. En la Figura 4.2 se
esquematiza una de las formas que puede tener la interfase en funcién de la
separacién particula-interfase h, cuando la particula es conductora con

respecto a la matriz liquida.

-~ Liquido
s
—
—
—
p—
Flujo—
—
de —
P —
calor
A—
—
—
[ S—
Ap—
— Interfase
fp—

Figura 4.2. Esquema del modelo térmico donde se aprecia la forma que puede
adoptar la interfase a diferentes distancias particula-interfase.

Se estudiaran las geometrias de la interfase de solidificacién en relacién con:
* Simulaciones en modelo bidimensional y en modelo axi-simétrico.
* Tamario de particula y forma de particula.

* Velocidad de extraccion de calor.

* Conductividades térmicas.
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Modelo térmico

AN e -

Las dos simplificaciones por simetria mas utilizadas que se pueden
aplicar a este problema son los modelos bidimensionales y axi-simétricos. El
primero es ampliamente usado en la literatura y debido a esto lo que se
pretende es evaluar cual de los dos reproduce mejor el problema fisico y hasta
qué grado de simplificacién pueden alcanzarse resultados aceptables.

El objetivo al estudiar el grado de influencia del tamaiio de particula es
reducir el niimero de simulaciones mediante escalado. Respecto a la forma de
la particula se pretende determinar cuales pueden ser las desviaciones con
respecto a una particula no esférica. (Caso ideal).

Se investiga la influencia de la velocidad de extraccién de calor debido a
que afecta la forma y la velocidad de avance de la interfase.

De los parametros mencionados anteriormente, uno de los mas
estudiados es la conductividad térmica [2-11], que es uno de los mas
significativos en cuanto a la forma de la interfase. (Ver Capitulo 2). En el caso
donde las conductividades de todas las fases presentes son iguales, la interfase
resultante es plana. El caso donde la conductividad de la particula es mayor
que la de la matriz produce una interfase céncava y, cuando la particula es
aislante, la interfase es convexa.

Para simular la solidificacién se resolvieron las ecuaciones de

conservacion de la masa, el momento y la energia en forma dinamica:

%_7.*. (pu;) ;=0 -> Conservacién de la masa (4.1)
p(% + ujui,j] =0y, + of; - Conservacién del momento (4.2)
donde g;=-po; +7,
T, =2uE;
p(—+ uT )= (kT)), +0 -> Conservacién de la energia (4.3)
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Modelo térmico

donde j = 1,2 para flujos en dos dimensiones o axi-simétrico, ¢ = 1,2 para
flujos en dos dimensiones o axi-simétrico, i , j = 1,2,3 para flujos en tres
dimensiones, la combinacién de una coma y el subindice (,i 0 ,f) es la notacién
abreviada de la derivada espacial, por ejemplo (,i) representa la primer
derivada con respecto al indice, # es la densidad, ¢ es tiempo, ues la

velocidad, o es el tensor de tensiones, f, es la fuerza por unidad de masa , p

es el tensor de tensién desviadora, J, es el delta de

es la presion, 7, g

if
Kronecker, p es la viscosidad dindmica, ¢, es el tensor de velocidad de
deformacién, 7 es la temperatura, k es la conductividad térmica y O es la
generacion de calor.

Se considera una particula de la misma densidad que la matriz liquida,
condicién que junto con la imposicién de contornos inméviles de la matriz y la
particula no produce circulacién dentro del fluido. Se simula al sélido a través
de un fluido de viscosidad elevada, igual a 10¢ veces la viscosidad del liquido.
Las restantes propiedades (k y Cp) se consideran independientes de la
temperatura, adoptidndose las correspondientes al Aluminio puro para la
matriz.

Para realizar el estudio de la deformacién de la interfase, tanto al
considerar particula esférica como cilindro infinito, se emplean las relaciones
entre las conductividades térmicas kp/k. igual a 1; 0,1 y 10. Donde kp y ki son
las conductividades térmicas de la particula y la matriz, respectivamente.

Las propiedades se consideran independientes de la temperatura.

4.1.1 Modelo térmico, cilindro infinito

El dominio esta constituido por un cilindro infinito de radio R inmerso

en una matriz que se esta solidificando. Se considera extraccion calérica
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Modelo térmico

unidireccional, la cual produce la solidificacién de la matriz. Las demas
fronteras se encuentran aisladas.

La malla utilizada se muestra en la Figura 4.3. Se obtienen resultados
cualitativos con bajo esfuerzo computacional, y permite comparar con los
resultados presentados por otros autores [2-11]. En este caso no se considera el
calor latente. Esta suposicién se realiza de acuerdo a Chernov et al. [12] en la
que al considerar una velocidad de crecimiento lenta, el calor latente liberado
por unidad de tiempo y por unidad de area se considera despreciable
comparado con el flujo de calor.

Se emplea una malla no estructurada estatica de 1000 elementos para la
matriz y de 300 elementos para el cilindro. Refinando la malla en las
inmediaciones del cilindro. La forma y posicion de la interfase se determina

siguiendo la isoterma de solidificacion del aluminio puro: 933 K.




Modelo térmico

1y

Hlag)
e
/]
A
o

<
0
XL
""'
Yo,

ol

"

cilindro matriz

- .
i i

Flujode ™ =
calor Figura 4.3: Malla del modelo térmico

En la resolucién se emplea el método de elementos finitos a través de una
formulacién de residuos ponderados de Galerkin [1]. Se utilizan elementos

cuadriliteros con funciones de interpolacién de segundo orden para la

temperatura y la velocidad y de primer orden para la presion.

Para la resolucién numérica del sistema de ecuaciones se emplea el

método de Newton-Raphson, con una tolerancia del 0.01%. El cilculo

dindmico se resuelve mediante el método de Crank-Nicholson con un paso de

tiempo variable, ajustado mediante Adams-Bashforth [1].

4.1.2 Modelo térmico axi-simetrico
Debido a la geometria del sistema, la simulacién mediante elementos
finitos, se realiza mediante un modelo de simetria axial. El dominio esta

constituido por una particula esférica inmersa en un liquido que se esta
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Modelo térmico

solidificando. Se considera la transferencia de calor por conduccién y la
solidificacién por extraccién calérica unidireccional, en el sentido de avance de
la interfase.

Se utiliz6 una malla estatica de 50000 elementos con funciones de
interpolacién de primer orden en la temperatura. Se refiné la malla en las
cercanias de la particula para obtener un mejor detalle de la curvatura de la

interfase en los resultados, como se puede ver en la Figura 4.4.

oS LA .:. X A
Detalle

Fluido +H =

Flujo de

calor

B {
ey

IR EEn

$I1T

14

INNEBUNERN!

LIy

1TI1 77T

Eje de simetria
J Particula

Figura 4.4. Malla empleada en el modelo térmico axi-simétrico.

En la resolucién se emplea el método de elementos finitos a través de una
formulacién de residuos ponderados de Galerkin [1]. Se emplean elementos
cuadrildteros con funciones de interpolacién de segundo orden para la
temperatura y la velocidad, y de primer orden para la presién.

Se utilizan reducciones de los valores de los pasos del tiempo para
obtener una buena delineacién de la forma y de la posicién de la interfase,
especialmente, en las situaciones donde ésta se posiciona a distancias de la
particula menores a 10-'m, reduciéndose el paso del tiempo hasta valores de
5.10¢6 segundos. Se utiliza el método implicito de Cranck-Nicolson para la

solucién del problema en estado transitorio, Ec. 4.3.




4.2  Modelo de flujo de fluidos

Las fuerzas de arrastre son calculadas numéricamente a partir del campo
de velocidades del fluido alrededor de la particula. El campo se obtiene
resolviendo las ecuaciones de Navier Stokes utilizando el método de elementos
finitos.

Se estudia la influencia de la forma de la interfase en la fuerzas de
arrastre para tres configuraciones de interfase: plana, concava y convexa. En
cada configuracién se construyen mallas con elementos de diferentes tamarios,
refinando las mallas alrededor de la particula para obtener mejores resultados.

Se comparan los resultados obtenidos con un modelo tridimensional y
con un tridimensional axi-simétrico. En el modelo tridimensional se emplean
elementos tetraédricos y en el modelo axi-simétrico elementos toroidales de
seccién cuadrildtera, adoptando disposiciones no estructuradas para construir
la malla.

Se adopta una particula esférica arrastrada por una interfase mévil,
representando una situacién de repulsién estacionaria. En este caso se impone
la condicién de estado estacionario de repulsién, es decir, la particula se mueve
junto con la interfase manteniendo una separacién constante. Por lo tanto se
consideran solamente las ecuaciones de balance de masa y de momento. Se
supone flujo laminar y se analiza la influencia de la separacion entre la
particula y la interfase, la velocidad de movimiento de la interfase y el tamarfio
de la particula.

Las distancias particula-interfase (h) deben ser mayores que fmin, siendo
hmin = 108 m. Este valor es la minima distancia que se puede considerar para
que el fluido mantenga las propiedades que lo definen [12-16]. El rango que se

utiliza en los célculos es entre hnin y 2R
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Modelo de flujo de fluidos

Las velocidades que se utilizan son menores que la velocidad critica (Ve),
siendo Vela velocidad en la que la repulsién critica no se produce. Por encima

de este valor de velocidad no se observa repulsién. El rango de velocidades

utilizado es entre 1x101" m/s y 1x10-* m/s.

4.2.1 Modelo de flujo de fluidos tridimensional
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Figura 4.5: Malla sobre la superficie externa que se utiliza para el modelo en tres
dimensiones con interfase plana. Detalle: ampliacién sobre la superficie de la particula.

En el diseiio del modelo se utiliza un sélo didmetro de particula, 50pm,
posicionada a seis distancias diferentes desde la interfase. Para cada posicién
se construye una malla diferente. En la interfase se impone una velocidad de
fluido constante, perpendicular a la misma y libre en los demas contornos.

Sobre la superficie de la esfera se impone la condicién de 1o deslizamiento. El
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Modelo de flujo de fluidos

fluido se considera Newtoniano ya que el nimero de Reynolds (Re) con
respecto al didmetro de la particula es del orden de 10-° y atin menor

En la malla del modelo tridimensional se emplean elementos tetraédricos
con funciones de interpolacién lineales para la velocidad y para la presién,
utilizando el método de Petrov-Galerkin el cual es lo suficientemente estable
tratar elementos con funciones de interpolacién lineales en ambas magnitudes.
En total se emplean aprox. 200000 elementos, refinando en la zona cercana a
la particula, como se muestra en la Figura 4.5.

La resolucién del sistema se realiza mediante un método desacoplado,
donde las variables se resuelven individual y secuencialmente, mediante

eliminacién gaussiana, alcanzando la solucién en forma iterativa.

4.2.2 Modelo axi-simétrico

El objetivo estd centrado en calcular las fuerzas de arrastre sobre la
particula debido a la circulacién del fluido hacia la interfase. En vista de la
geometria del sistema se emplea un modelo de simetria axial, lo que reduce el
nimero de elementos en la construccién de la malla y por lo tanto reduce los
tiempos de calculo y recursos de almacenamiento de la computadora.

En la discretizacién del dominio se emplea una malla no estructurada
estatica de elementos toroidales de seccién cuadrildtera, una por cada posicién
de la interfase, utilizando 30000 a 50000 elementos, con funciones de
interpolacién de segundo orden para la velocidad y de primer orden para la
presién. Por lo tanto se utiliza el método de residuos ponderados de Galerkin.
La resolucién del sistema de ecuaciones se realiza a través del método de
Picard [1].

Se impone una velocidad de fluido constante en la interfase,
perpendicular a la misma y paralela al eje de simetria, dejando sin imposicién

los demas contornos de la fase fluida. El rango de velocidades de trabajo
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- RN e I

abarca las velocidades de la interfase tipicas en la solidificacién de metales.
Sobre la superficie de la particula esférica se impone la condicién de no
deslizamiento.

El fluido se considera Newtoniano y en flujo laminar, ya que el nimero
de Reynolds (Re) respecto al didmetro de la particula, es del orden de 10¢ y

aiin menor. Se aplica el modelo bajo condiciones que resultan en interfases de

solidificacion planas, céncavas y convexas.
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4.2.2.1. Interfase plana

La malla construida para la interfase plana se puede ver
esquemdaticamente en la Figura 4.6. En esta figura se representa la particula
esférica en el fluido junto con la interfase plana. Ademas, se puede observar un
detalle de la construccién de la malla en el canal particula-interfase. Este
modelo se simula a diferentes distancias h en un rango de separaciones
comprendido entre 2R y 1x108 m, siendo R=1, 5, 10, 25 6 50 pm.

Las fuerzas de arrastre calculadas con los campos de velocidades
obtenidos se comparan con las fuerzas de arrastre calculadas mediante la
ecuacién de Stokes Modificada. De la comparacién surge el rango de validez de

las expresiones analiticas para las fuerzas de arrastre.
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Figura 4.6: Malla del modelo de simetria axial para interfase plana. Detalle:

ampliacién de la region de la particula.
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4.2.2.2. Interfase concava

Previo a la simulacién de flujo de fluidos se calcula la forma de la
interfase mediante la simulacién del campo térmico. Una interfase céncava
resulta en el caso de una particula més conductora que el liquido. Una de las
mallas utilizadas se muestra en la Figura 4.7. La curvatura de la interfase
cambia de acuerdo a la distancia de la particula. Se toma como interfase a la
isoterma de solidificacién a diferentes separaciones particula-interfase (ver
Capitulo 4.1), en un rango de separaciones comprendido entre; 2R y 7.108 m,
siendo R=1,106 50 pm

De un modo similar a la Figura 4.7, se construye un modelo para cada
interfase calculada, por lo tanto, se construyeron diferentes mallas para cada
posicién de la interfase, obteniéndose asi el campo de flujo de fluidos alrededor
de la particula para cada una de las interfases calculadas. EI rango de

velocidades que se utiliza esta comprendido entre 6.108 m/s y 8.10* m/s.

Detalle
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srednnd SN RE I 1 ] . ‘ !
Particula Eje de Simetria

Figura 4.7: Malla del modelo de simetria axial para interfase céncava. Detalle: ampliacién
de la regi6n de la particula.
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4.2.2.3. Interfase convexa

Al igual que en el caso anterior, previo a la simulacién de flujo de fluidos
se calcula mediante la simulacién del campo térmico, la forma de la interfase a
diferentes separaciones particula-interfase. La malla del modelo se muestra en
la Figura 4.8. Las distancias particula-interfase se calculan en un rango
comprendido entre 1x10% y 1x10-3 m. Para cada caso se construyen diferentes
mallas. A cada distancia el modelo se resuelve para diferentes velocidades de

la interfase, tomando al menos 15 valores diferentes.

Interfase

. ;. -udo a

Particula Eje de simetria

Figura 4.8: Malla del modelo de simetria axial para interfase convexa.
Detalle: ampliacion de la region de la particula
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4.3 Modelos analiticos

4.3.1 Modelo para el calenlo de las fuerzas de arrastre de una interfase

plana
Se consideran dos fuerzas de arrastre, una la de Stokes (Faswkes) que
describe la fuerza de arrastre de una particula moviéndose en un fluido
laminar dada por la siguiente expresion:
Fostohes =0 T 1V R (4.4)
La otra es la de Stokes-Modificado (Faus-m) , y esta dada por la siguiente
expresion:
2
Fogoy =6 T vy, % (4.5)
que es una modificacion de la expresiéon de Stokes para la fuerza de
arrastre sobre una esfera y se aplica para el caso donde la interfase plana se
encuentra separada de la particula una distancia h.
En ambas expresiones Vi velocidad de la interfase, u: viscosidad, R:

radio de la particula y h: distancia particula—interfase.

4.3.2 Modelo para el calculo de las fuerzas de repulsion en funcién de la

forma de la interfase.

La fuerza de repulsiéon para cada interfase, obtenida del modelo térmico,
se calcula integrando la ecuacién de Casimir-Lifshitz-van der Waals (Ec. 2.7):

R

rdr
q:r = 27[B3 (46)
OI ()
Expresion que, para una interfase plana resulta en:
Tr = (33 % (4 7)
;2

donde r es la distancia desde el eje perpendicular a la interfase sélido-
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liquida hasta la interfase sélido-liquida como se muestra en la Figura 2.3 del
Capitulo 2, h(r) es la separacién entre la interfase y la particula y B; es la
constante de Casimir-Lifshitz-van der Waals que es tomada como B3;=1x10-%1]
y R es el radio de la particula.

La fuerza de repulsién se calcula a diferentes separaciones particula-
interfase. Debido a que la forma de la interfase se obtiene de los resultados del
modelo térmico, no se alcanza una expresién analitica que la describa, sino
solamente las coordenadas de unos cuantos puntos. Por ello, la integracion de
la ecuacién (4.6) se realiza numéricamente. Se utilizan dos técnicas de

integracién numérica: i) el método del trapecio y ii) del trapecio adaptative

[1].

Referencias

1. S.C. Chapra. R.P. Canale Numerical methods for engineers, (McGraw-I1ill) (2005).

2. G. F. Bolling and J. Cisse, “A theory for the interaction of particles with a solidifying
front”, J. Crystal Growth, 10 (1971), 56-66.

3. R. Sasikumar, T.R. Ramamohan, B.C. Pai. Critical velocities for particle pushing by
moving solidification fronts. Acta Metall 1989;37(7): 2085-91

4, P. Casses. M.A. Azouni. A General theoretical approach to the bebhavior of foreign
particles at advancing solid-liquid interfaces. Adv Colloid Interface Sci 1994;50:103-20.

5. A.W. Rempel, M.G. Worster. The interaction between a particle and an advancing
solidification front. J Cryst Growth 1999;205(3):427-40.

6. D. Shangguan, S. Ahuja, D.M. Stefanescu. An analytical model for the interaction
between an insoluble particle and an advancing solid/liquid interface. Metall Trans
1992;23A(2):669-80

7. L. Hadji, A.M.J. Davis, “The influence of insoluble spherical particles on the stability of
a planar solidifving interface”, Journal of Crystal Growth Vol 191, Issue 4, 1 August
1998, Pages 889-896

8. L. Hadji, Modelling and Asymptotic Analysis of Particle-Interface Interaction
Mathematical and Computer Modelling 36 (2002) 147-156

9. J. K. Kim and P. K. Rohatgi, The effect of the diffusion of solute between the particle
and the interface on the particle pushing phenomena, Acta mater. Vol. 46, No. 4, pp.
1115-1123, 1998

10.A.M. Zubko, V.G. Lobanov, V.V. Nikonova. Reaction of foreign particles with a
crystallization front. Sov Phys Crystallogr 1973; 18(2):239-41.

11.M.K. Surappa, P.K. Rohatgi. Heat Diffusivity criterion for the entrapment of particles
by a moving solid-liquid interface. J Mater Sci 1981;16(2):562-4.

12.A. A. Chernov and D. E. Temkin 1976 Crystal Growth and Materials. Ed. by E. Kaldis
and H. J. Sheel. (North Holland. Amsterdan, 1977) pp 3-77.

~43 ~



Modelos analiticos

13.M.A. Azouni, P. Casses. Thermophysical properties effects on segregation during
solidification. Adv Colloid Interface Sci 1998; 75(2):83-106.

14.K.V Sharp; R.J Adrian, Transition from laminar to turbulent flow in liquid filled
microtubes, Exp. Fluids 38:1.

15.K Travis.; B Tood.: D. Evans, Departure from Navier-Stokes hydrodynamics in confined
liquids, Phys. Rev. E 55.(1997), 4288.

16.R. L. Daugherty, A.C. Ingersoll. “Mecénica de los fluidos™;(1964 ), p.348.




Capitulo 5 Resultados

En este capitulo se expondran los resultados de los modelos térmicos, de
flujo de fluidos y de repulsién que dan informacién sobre la forma de la
interfase, la fuerza de arrastre y la fuerza de repulsién, respectivamente.
Finalmente, se combinarian los resultados de cada modelo para estudiar el
proceso de repulsion.

Previamente, se mostraran los resultados de los estudios de sensibilidad y
convergencia llevados a cabo para medir el grado de influencia que tienen las
simplificaciones de las geometrias, la discretizacién del dominio y del tiempo,

asi como de los pardmetros fisicos utilizados como datos en los modelos.

5.1 Analisis de sensibilidad de los modelos

Un anélisis de sensibilidad de los modelos contribuye en la determinacién
de los pardmetros y simplificaciones mas adecuadas para cada modelo
buscando realizar los calculos en tiempos apropiados a las herramientas
computacionales disponibles. Los pardmetros que se consideran son: tamaiio
de malla, tamafio de paso de tiempo, ademas de las simplificaciones por
simetria que incluyen a modelos tridimensionales y de simetria axial.

En el modelo térmico, se compara la influencia de las simplificaciones por
simetria al considerar en un modelo de simetria axial una particula esférica y
un cilindro infinito. Esta comparacién se realiza para evaluar las diferencias
que existen al emplear el modelo de cilindro infinito, que es el utilizado
ampliamente en la literatura [1-5], con respecto a una esfera. En el modelo de
flujo de fluidos no se analiza la sensibilidad al tamafo del paso de tiempo ya
que los célculos son para estado estacionario. Por otro lado se valida el modelo

de simetria axial, comparando los resultados con un modelo tridimensional.
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El modelo tridimensional, si bien reproduce fielmente el dominio,
requiere de una gran cantidad de elementos y un gran esfuerzo al momento de
construir la malla; en cambio, el modelo de simetria axial requiere de un
menor nimero de elementos y esfuerzo, lo cual se traduce en una menor

demanda de recursos de memoria y un menor tiempo de calculo.

5.1.1 Comparacion entre los modelos de simetria axial para particula

esfeérica y cilindro infinito

Se comparan los resultados de las simulaciones del modelo térmico
considerando un dominio con simetria axial para particula esférica y cilindro
infinito. Las dimensiones y parametros relevantes para ambos sistemas se

muestran en la Tabla 5.1

Tabla 5.1 Dimensiones y parametros relevantes utilizados en el modelo de simetria axial
para particula esférica y cilindro infinito

MAGNITUD VALOR
Radio de la particula 50 um
Densidad del fluido 2700 kg/m’
Viscosidad 1,5x10-3 Pa.s

Velocidad de extraccién del | de 12500 J/m?s

calor

Tamaiio del dominio utilizado | Esfera: rectangulo de 1000 ym en el sentido
radial , 2000 um en el sentido axial

Cilindro: cuadrado 2000 pm x 2000 um.

Malla Esfera: ver Figura 4.4, Capitulo 4

Cilindro: ver Figura 4.3, Capitulo 4




Resultados. Anélisis de sensibilidad de los modelos

Se analiza el caso de una particula mas conductora que el medio
circundante que es el caso mas critico kp=1000, k=100, ya que existe mayor
superficie de interaccién particula-interfase, y por lo tanto, una mayor
deformacién de la interfase.

En la Figura 5.1 se superponen las isotermas para el modelo de particula
esférica con las del modelo para cilindro infinito. En dicha figura se observa
que para h menores que 2,22x10* m las isotermas obtenidas son diferentes de
la siguiente forma: las isotermas del modelo de particula esférica son mas
planas que las correspondientes al modelo para cilindro infinito. En la Figura
5.2 se muestran los resultados de la comparacién de particulas de 50 um de
radio para (a) h=2,4x10" m, (b) 1x10-5 m; (¢) 7,3x10° m, (d) 4,89x106 m, (e)
2,9x10-6 m; (f) 1x10-6 m.

Fsfera

Cilindro infinito

/

h=2,22x10-* m q

v

Figura 5.1 Forma de las isotermas a diferentes posiciones h(r) superpuestas del modelo de
particula esférica y del modelo de cilindro infinito.
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Figura 5.2. Comparacion de la isoterma de solidificacion del modelo para particula esférica y para
cilindro infinito
a) h=2,4x10m. b) 1x10-5 m; ¢) 7.3x10-6 m, d) 4,89x10 m, €) 2,9x10-6 m: f) 1x10- m.
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Estas pequefias diferencias en las interfases a pequeias distancias varian
significativamente el valor del punto de equilibrio y por lo tanto resultaran en
diferencias significativas en la prediccién de las velocidades criticas de
solidificacion del sistema en estado estacionario de repulsion cuando se emplea

un modelo con particula esférica respecto al cilindro infinito.

5.1.2 Comparacion entre tamaiios de malla y entre pasos de tiempo para

el modelo térmico

En la seccién anterior, se justificé el uso de un modelo de simetria axial y
particula esférica. A continuacién se examina la sensibilidad del modelo
respecto al tamaiio de los elementos en la malla. El analisis se realiza en la
zona mas critica donde las variables acusan mayor variacién y que se da en las
cercanias de la particula. A mayor tamafio del elemento en las cercanias de la
particula, la trayectoria de la interfase es mas dificil de localizar. El
refinamiento mejora la precisién de la posicién y forma de la interfase, pero
requiere de un mayor tiempo de cilculo. El refinamiento debe ser suficiente
para alcanzar un grado de detalle adecuado para seguir la trayectoria de la

interfase en un tiempo razonable.
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Figura 5.3. Mallas del modelo térmico con tres refinamientos: (a)grueso, (bymedio y (c) fino.
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Para examinar la sensibilidad del modelo al tamafio de los elementos de
la malla se comparan tres refinamientos: grueso, medio y fino. Los detalles de
las mallas en las cercanias de la particula se muestran en la Figura 5.3. La
malla gruesa tiene 900 elementos, la media 14000 elementos y la fina 50000
elementos.

El refinamiento alrededor de la particula depende del grado de precision
que se desea en la forma y posicidn de la interfase. Para cada uno de los
tamaiios de la particula se comienza con una malla gruesa. El refinamiento es
gradual y depende del grado de precisién de la interfase que se requiere. En

general, en el modelo de simetria axial se emplean entre 14000 y 50000

elementos toroidales de seccién cuadrilatera. Los refinamientos realizados se

muestran en la Tabla 5.2.

Tabla 5.2 Refinamientos realizados para el calculo de la Interfase Céncava

Interfase Concava. Axi-Simeétrica
Malla N odos | Elementos
Malla 1 (gruesa) 754 824
Malla 2 1410 1497
Malla 3 5410 5577
Malla 4 5821 6004
Malla 5 6392 6623
Malla 6 7521 7775
Malla 7 10397 10696
Malla 8 (media) | 13674 14053
Malla 9 49365 50087
Malla 10 (fina) 50999 51713

COMISION NACIONAL DE ENERGIA ATOMICA
CENTRO DE INFORMACION CAC
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Isotermas de Malla Media

Isotermas de Malla Gruesa

h——

Isotermas de Malla Fina R=50pm
-“"V“".‘,“ ’“”W

Figura5.4 Isotermas obtenidas para los tres refinamientos de mallas, y una particula

de R=50pm.

En la Figura 5.4 se muestran las isotermas obtenidas para diferentes
valores de h, y los tres refinamientos; grueso medio y fino. Se puede ver que las
isotermas para mallas gruesas no tienen buena definicién, en las cercanias a la

particula la curvatura de la isoterma que representa la interfase no es suave,
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se quiebra. A distancias mayores que % de R y utilizando 14000 elementos se
mejora la definicién de la isoterma, pero para distancias menores es necesario
tener elementos de menor tamaifio para obtener mejores resultados. La
mayoria de los cdlculos de la forma de la isoterma se realizan a distancias
menores que % de R y si los elementos no son adecuados se obtienen isotermas
poco suaves, con quiebres en la curvatura similares a las obtenidas cuando se
utilizan mallas gruesas. Para lograr una mejor definicién de la isoterma se
refina el modelo en las cercanias de la particula utilizando hasta 50000
elementos, logrando mejorar el detalle de la curvatura de la isoterma. Obtener
un buen detalle de la isoterma es importante para la construccién de los

modelos de flujo de fluidos. El tiempo demandado para esta malla es de 12 a

14 horas.

Paso de tiempo:

La reduccion del paso del tiempo depende del grado de precisién que se
desea obtener en la forma de la isoterma. Para obtener las isotermas bien
definidas a distancias menores que 1x107 fue necesario reducir el paso de
tiempo hasta valores de 5.10¢ segundos. En la Figura 5.5 se muestran las
interfases a medida que se reduce del paso del tiempo. En la Tabla 5.3 se

muestran las reducciones de paso del tiempo realizadas en las simulaciones.
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Tabla 5.3 Reducciones de paso del tiempo realizadas en las simulaciones.

Simulacion | Paso de tiempo
Step 1 5,00E-04
Step 2 5,00E-05
Step 3 5,00E-06
Step 4 1,00E-06
Step 1

Figura 5.5 Forma de las isotermas a medida que se reduce del paso del tiempo.
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5.1.3 Comparacion entre los modelos de simetria axial y tridimensional

Se realizaron comparaciones entre los resultados de los campos de fluidos
entre los modelos; uno con mallado axi-simétrico y otro con mallado
tridimensional.

Los valores usados en las simulaciones para el campo de velocidades de

un modelo tridimensional y un modelo de simetria axial se muestran en la

Tabla 5.4.

Tabla 5.4 Valores usados en los modelos de simetria axial y tridimensional.

VARIABLE VALOR
Radio 50 ym
H 10 ym
densidad 2700 kg/m’
Viscosidad 1,5x103 Pa.s
Velocidad inicial en todo el | 3,3x10-% m/s
fluido
Velocidad en la interfase 3,3x10-8 m/s
Forma de la interfase Plana

Tamaiio del dominio utilizado | Axi: plano meridiano de 1000 um en el
sentido radial , 1000 pm en el sentido
axial

Tridimensional: cilindro 1000 pm de
didmetro y 500 um en el sentido axial.
Malla Axi: ver figura 4.6

Tridimensional ver Figura 4.5

Si bien la altura en el sentido axial no es igual en ambos disefios, es lo
suficiente para que la particula no perturbe el flujo en esa zona. Esta
diferencia se debe a que si el modelo tridimensional tuviera las mismas
dimensiones que el modelo axi-simétrico la cantidad de elementos se hace
excesiva y el tiempo de resolucién muy largo. Los resultados de las
simulaciones para el campo de velocidades para ambos modelos se muestran
en la Figura 5.6. En ambas figuras se observa que la maxima velocidad se

encuentra entre la esfera y la interfase. Esto es debido a que el fluido que
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circula por esa zona debe ademas alimentar a la region central, en tanto que a
la izquierda de la particula se desacelera y no presenta zonas de recirculacién.
La velocidad maxima para el modelo tridimensional es 4,96x10-® m/s y para el

modelo de simetria axial es 4,82x10-8 m/s.

(a) I

POONDDES

Rarbibhibuh

REFER. YECTOR
— 481QE-Q4 - ——

Figura 5.6: Campo de velocidades en el plano radial. Modelos: (a) Tridimensional (b)
Simetria axial. La interface esta ubicada a la derecha en ambas figuras.

Mirando con mis detalle a la izquierda de la particula se puede observar

en las Figuras 5.6 (a) y 5.6 (b) una ligera diferencia en el campo de

velocidades. En el modelo tridimensional se observa una desaceleracién
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gradual en el sector de la linea central, mientras que en el modelo de simetria
axial se observa una ligera alteracién del flujo cerca de la particula. Esto se
debe al modelo matematico utilizado en el disefio de simetria axial, que asigna
una componente no nula de la velocidad en la linea central. A pesar de esa
diferencia en las condiciones de contorno particular del modelo de simetria
axial la maxima velocidad en ambos modelos coincide en magnitud, direccién
y posicién. Se puede observar que la perturbacién radial que ocasiona la

particula en el campo de velocidades es minima.

(@)

Modelo 3D

-- - .3B47E-84
- 213418604
L2658 04
a0

P A
-- Leal il kL

- &
T M. 25bhLoe]

(b)

Modelo de
simetria axial

Figura 5.7: Componente axial de la velocidad. La mitad superior corresponde a los valores
obtenidos con el modelo tridimensional (a) y la mitad inferior a los valores obtenidos con el
modelo de simetria axial (b). La interfase esta ubicada a la derecha en ambas figuras.

En las Figuras 5.7 (a) y 5.7 (b) se muestra la componente axial de la

velocidad y se observa que los valores de las curvas de nivel del modelo

~ 57 ~



Resultados. Analisis de sensibilidad de los modelos
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tridimensional y de simetria axial son coincidentes excepto en dos regiones
facilmente distinguibles. Una de ellas es la zona situada a la izquierda en el
dibujo, proxima a la particula. Esta pequeiia perturbacién se debe a la
condicién de contorno particular del modelo de simetria axial mencionado
anteriormente. La otra zona es en la parte superior derecha sobre la particula.
En el dibujo se ven diferencias en el trazado de las lineas, las cuales se deben a
una diferencia en el tamario de los elementos en las mallas utilizado en cada
caso que, salvando los errores de interpolacion, se puede ver que son iguales.

Las similitudes de los flujos en ambos modelos pueden confirmarse
calculando la fuerza de arrastre sobre la particula, asi se obtienen:
2,952x103 N en el modelo tridimensional y 2,956x1013 N en el modelo de
simetria axial. Mostrando una diferencia del 0,13%.

Los tiempos de cilculo demandados en la resolucién del problema en una
computadora PC estindar fueron de: aproximadamente 5 horas para el
modelo tridimensional y 20 minutos para el modelo de simetria axial con
similar precision en los resultados.

Por lo tanto se opta por utilizar el modelo de simetria axial para la
simulacién del flujo y se utiliza en el cdlculo del flujo de fluidos para obtener

las fuerzas de arrastre que actian sobre una particula.

5.1.4 Refinamiento de malla para el modelo de flujo de fluidos

A continuacién se examina la sensibilidad del modelo de fluidos al
tamafio de los elementos en la malla. La zona mas critica es aquella donde las
variables acusan mayor variacién y se da entre la particula y la interfase. A
mayor tamaifo del elemento, el campo de velocidades se calcula con una

menor precision.
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Con el refinamiento se mejora la precisién pero es mayor el tiempo de
calculo. El refinamiento debe ser suficiente para alcanzar un grado de detalle
adecuado para un tiempo razonable.

La malla fue construida cuidando de tener un niimero suficiente de
elementos, pero no demasiado grande entre la interfase y la particula que
asegure un resultado de campo de velocidades coherente con el problema
fisico. Este niimero de elementos, y por lo tanto su tamaiio, esta condicionado
por dos factores, el primero es el tiempo de calculo y el segundo es el campo de
velocidades. El parametro utilizado para determinar el limite superior del
nimero de elementos es el tiempo de cilculo demandado. Cuando el tiempo de
cilculo medido entre las primeras iteraciones excede valores de 1 hora se
reduce el niimero de elementos. Si el campo de velocidades que se obtiene es
fisicamente consistente, se toma como valida esta solucién. En caso contrario
se aumenta el niimero de elementos hasta llegar a una solucién fisicamente
consistente. Debido al procedimiento mencionado, en esta etapa el nimero de
mallas utilizado es variable por cada valor de h.

En la tabla 5.5 (a), (b) y (c) se listan las mallas y niimeros de elementos
utilizados a cada separacién h para las geometrias de interfase plana, céncava

y convexa.

Tabla5.5 (a) mallas v nimeros de elementos utilizados a cada separacién h para la geometria de
interfase plana.

Interfase Plana

Malla h elementos
Mallal | 1,00E-08 27708
Malla 2 | 2,00E-08 30664
Malla 3 | 6,74E-07 29560
Malla 4 | 2,50E-06 34497
Malla 5 | 5,00E-06 10108
Malla 6 | 5,50E-06 23255
Malla7 | 1,00E-05 11337
Malla 8 | 5,00E-05 23855
Malla 9 | 1,00E-04 27488
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Tabla5.5 (b) mallas y niimeros de elementos utilizados a cada separacién h para la geometria de

interfase concava.

Interfase Concava

Malla h elementos
Mallal | 1,82E-08 34091
Malla2 | 6,60E-08 32104
Malla 3 | 1,45E-07 24282
Malla 4 | 1,00E-06 21012
Malla5 | 2,50E-06 22325
Malla 6 | 1,00E-05 34108
Malla7 | 1,51E-05 42983
Malla 8 | 2,09E-05 24427
Malla9 | 3,70E-05 26017

Tabla5.5 (c) mallas y niimeros de elementos utilizados a cada separacién h para la geometria de
interfase convexa.

Interfase Convexa

Malla h elementos
Malla 1l | 1,82E-08 38217
Malla 2 | 4,70E-08 54008
Malla 3 | 9,76E-08 38294
Malla 4 | 9,76E-08 30005
Malla 5 | 1,44E-07 40832
Malla 6 | 1,44E-07 292217
Malla 7 | 1,44E-07 53494
Malla 8 | 1,44E-07 39837
Malla 9 | 1,69E-07 38082
Malla 10 | 2,70E-07 29018
Malla 11 | 4,10E-07 29621
Malla 12 | 1,16E-06 43173
Malla 13 | 1,45E-06 35603
Malla 14 | 2,40E-06 47451
Malla 15 | 2,40E-06 45050
Malla 16 | 1,10E-05 32713
Malla 17 | 1,28E-05 28244
Malla 18 | 1,56E-05 51245
Malla 19 | 1,56E-05 58363
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Figura 5.8 Mallas y resultados del campo de flujo de fluidos para dos refinamientos, a)
Fino b) Medio; ambos para R=50pm y h=1x10-*m.

En la Figura 5.8 se muestran dos refinamientos de mallas usadas para el
caso de una interfase plana y sus respectivos resultados en el campo de flujo de
fluidos h=1x105 m. Al comparar los resultados del campo de fluidos se puede
ver en la Figura 5.8 (b) que en el caso de elementos grandes el flujo es
inconsistente, se puede ver en la esquina superior izquierda como el flujo se
acelera, y esto no es coherente con el modelo disenado. En la Figura 5.9 se

muestran algunas de las mallas utilizadas en las simulaciones para R= 50pm,
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g =

diferentes separaciones de h e interfases a)planas, b)concavas, y ¢) convexas.
El menor tamario de elemento modelado es de 1x10-8 m. Debido a esto, cuando
se realizan los modelos para distancias menores a 1x107 y con mayor
curvatura en la interfase, la construccién de las mallas, que debe ser gradual y
progresiva, se vuelve mdas compleja. A estas distancias la cantidad de
elementos utilizada aumenta considerablemente para que la transicién a
elementos de menor a mayor tamafio no sea grosera, y el resultado de los
campos de flujo de fluidos sea uniforme. Las mallas a distancias menores que
1x10-" m varian entre 45000 y 55000 elementos, y el tiempo demandado varia
de 3 a 5 horas. En cambio las mallas para % de R poseen 30000 elementos y el

tiempo de cdlculo estimado es de 30 minutos.

a) Mallas para interfases planas

1

T 0 0 O YW Y

I STy




Resultados. Analisis de sensibilidad de los modelos

. je b

R

Mallas para interfases concavas

)

b

thLdlt LAl b




Resultados. Analisis de sensibilidad de los modelos

T

L

h=1,45x10"7" "

H

FHTE

-

s R

)

3 v LA A

‘h=1,44x10"7 ]

gkl ML

Figura 5.9. Mallas construidas para las simulaciones con R= 50pm, diferentes
separaciones de h e interfases a)planas, b)concavas, y ¢) convexas.
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5.2 Forma de la interfase de solidificacion

A continuacién se mostraran los resultados del modelo térmico con el
cual se obtuvo la forma de la interfase. En primer lugar se analizaran los
resultados de las influencia de la extraccién de calor, luego la influencia del
tamafio de la particula, en tercer lugar la influencia de la conductividad
térmica de la particula y finalmente la forma de la particula.

La interfase de solidificacién coincide con la isoterma correspondiente a
la temperatura sélido-liquido. Se utilizaron las propiedades del aluminio, para
el cual la isoterma de solidificacion es de 933 K.

La particula se modela con igual densidad que la matriz y la fase sélida

con viscosidad igual a 106 veces la viscosidad del liquido.

5.2.1 Influencia de las Velocidades de Extraccion de Calor en la

Determinacion de la Forma de la Interfase

El dominio en estudio estd constituido por una particula esférica de radio
R=50 pm. La relacién entre las conductividades térmicas que se utiliza es
kp/ky igual a 10.

La influencia de la extraccién de calor se determiné utilizando dos
valores: 12500 J/m% y 125000 J/m?s. Para la comparacién de la forma de la
interfase se grafica en la Figura 5.11 dos pares de interfases con valores de
h/2R menores a 0,1. En dicha figura se observa que la interfase que
corresponde al mayor gradiente, en color azul, es mas plana que la de menor

gradiente dibujada en color rojo.
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Figura 5.11. Forma de la interfase seetin diferentes velocidades de extraceidn de calor a 2 h.

Figura 5.12 Comparacion de interfases a diferentes velocidades de extraccion de calor para
diferentes h. a)2,4x10-5 m, b)1,37x105m, , ¢)4,8x10% m v d)2,8x10* m.

En la Figura 5.12 se comparan las interfases para los dos gradientes y
valores de h iguales a 1,37x10"% m, 2,4x10°5 m, 4,8x10% m y 2,8x106 m. En

dicha figura se observa que la interfase, a medida que se aproxima a la
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particula, se vuelve mas concava en el caso del menor gradiente de extracciéon
calérica.

Analizando en conjunto estos resultados se observa que la interfase que
corresponde al mayor gradiente de temperatura es mas plana que la interfase
con menor gradiente.

Cuando el gradiente es mayor la perturbacién que introduce la particula
en el sistema es menor, esto se puede inferir a raiz de que la interfase es mas
plana, por lo tanto el sistema es mas estable. Cuando el gradiente es mayor la
estabilidad del sistema mejora, y por lo tanto, se recupera mas rapido de
cualquier perturbacién respecto al caso de gradientes menores.

Se elige 12500 J/m3s porque es la condicién que mas deforma la interfase
y con esto se intenta mostrar los casos donde existe mayor interaccion entre

particula e interfase en los modelos.

5.2.2 Influencia del tamaio de particula en la forma de la interfase

El objetivo de este estudio es escalar el sistema construido para
particulas de 50 pm de radio y utilizarlo para otros tamaiios de particulas. La
velocidad de extraccién que se emplea en es 12500 J/m2s y la relacién de
conductividades térmicas kp/kL=10. Se comparan los resultados de las
isotermas de solidificacién para 2 radios de particulas de 10 y 50 pm. En la
Figura 5.13 se superponen los resultados para estos dos tamarios de particulas,
a dos distancias equivalentes para evaluar la influencia del tamaio de la
particula en la forma de la interfase.

La comparaciéon de las simulaciones se realiza utilizando un escalado
para ajustar los tamafios de particulas y las interfases. El proceso de escalado
se realiza tomando los resultados de la simulacién de 10 pm y superponiéndola
con los resultados de la simulaciéon de 50 pm, de manera tal que los tamafios de

las particulas sean iguales.
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En las Figura 5.13 a y b se muestran dos casos donde se escala y se
comparan las interfases de ambas simulaciones a una distancia equivalente de
h., en la Figura 5.13a al valor de h/2R igual a 0,05 y en la Figura 5.13b al valor
de h/2R igual a 0,01. En cada figura se observa que las interfases estdn
superpuestas, y se ve una linea tinica de interfase, lo que indica que las mismas
coinciden, tiene la misma forma. Estas comparaciones se hicieron desde
distancias de h/2R correspondientes a interfases planas hasta valores cercanos
a la particula.

Los resultados de estas comparaciones indican que es posible realizar el
escalado de los resultados de las simulaciones del modelo térmico. Por lo tanto,
para obtener las formas de las interfases de las particulas de diferentes
tamafios se utilizan los resultados del campo térmico obtenidos con una malla

para una particula de 50 um, y luego se escalan a otros tamaiios de particula.

a) h/2R=0.05 b) h/2R=0.01

Figura 5.13. Forma de la interfase para particulas de 50 um y 10 um de radio, escaladas
a distancias equivalentes de h/2R. Las interfases estan superpuestas, al ser iguales se
observa una unica linea.

Este procedimiento de escalado se realiza para los casos de interfases
curvas, ya sea céncava o convexa. Pues son los casos donde el procedimiento

de calculo de la forma de la interfase es laborioso. Para el caso de la interfase
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plana también se utiliza el escalado, particularmente para particulas pequeiias

por una mejor definicién en el dibujo.

5.2.3 Influencia de la conductividad térmica en la forma de la interfase

Mediante el analisis del campo térmico generado por el movimiento de
una interfase de solidificacion hacia una particula esférica se aprecian
deformaciones de la interfase en relacién con las propiedades térmicas de la
particula en una matriz sélido-liquida.

Como se mencioné en la Seccion 4.1 se consideran tres relaciones de
conductividades térmicas kp/kr: 0,1; 1 y 10, las cuales corresponden a
particulas aislantes, iguales y mas conductoras del calor que el medio,
respectivamente. La velocidad de extraccion que se emplea en es 12500 J/m?s
y el tamaiio de particula R=50 pm. Los resultados del campo térmico luego se

escalan para particulas de 10 pmy 1 pm de radio.

Caso de kp/k; =1 : Interfase plana

i -

Figura 5.14 Campo térmico obtenido en un modelo axi-simétrico cuando kp/kn,=1.
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Se sabe que la interfase es plana cuando kp/ky es igual a 1 (ver Capitulo
2). En este caso la solucién del campo de temperatura es conocida a priori: una
interfase plana.

Para determinar cual es el error numérico debido a la discretizacion y el
procedimiento de célculo se realizaron una serie de simulaciones con la
relacién igual a 1. Los resultados de la simulacién se muestran en la Figura
5.14 y se observa que la interfase es plana por lo tanto la discretizacién
utilizada y el procedimiento de calculo dan resultados aceptables. Las
condiciones mas criticas son aquellas donde la conductividad es diferente a 1.

Las cuales se discuten a continuacién.

Caso de kp/ki =10: Interfase concava

Los resultados cuando la conductividad térmica de la particula es mayor
que la de la matriz se muestran en la Figura 5.15. En la misma se observa la

forma de la interfase en funcién de la distancia con respecto a la particula.

Figura 5.15 . Forma de la interfase segiin diferentes separaciones

Se puede ver que a distancias mayores que 2R la interfase es

practicamente plana y a medida que se aproxima a la particula la interfase se
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vuelve gradualmente céncava.

Caso de kp/k1 =0,1 : Interfase convexa

Los resultados del caso en el que la conductividad térmica de la particula
es menor que la matriz muestran una interfase convexa, como se puede ver en
la Figura 5.16.

Los resultados de la forma de la interfase muestran que a distancias
mayores que 2R la isoterma correspondiente a la interfase es plana y a medida
que se aproxima a la particula se vuelve gradualmente convexa.

Para cualquier valor de kp/ki diferente de 1 la forma de la interfase no es
plana, y la curvatura depende de la distancia entre interfase y particula. Por
lo tanto es necesario el cdlculo de la forma de la interfase para el posterior uso
en las simulaciones de flujo de fluidos. Loos mismos se calculan a distancias de
h/2R igual a 1 hasta valores cercanos al hnix=1x10 ¢ m. En este intervalo se
determinan los campos en 5 posiciones diferentes tal como se muestra en la

Seccidn 5.3.

:“'\‘:HH" S ‘l
N[‘\UMN

‘N.g};‘w | l :
;i P ‘ | H\m' )
f!“‘, SN (e

Figura 5.16. Forma de la interfase a diferentes posiciones, hy.

Los valores utilizados de kp/kr igual a 10 y 0.1 cubren un intervalo

amplio de situaciones tales como sistemas plomo-cobre y hierro-aluminio.
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5.2.4 Influencia de la forma de la particula en la forma de la interfase

Caso de una semiesfera, comparacion con la particula esférica

“HDetalle

'

NS SRR

TT 11T

A I Y

Figura 5.17 Malla empleada en el modelo térmico axi-simétrico, particula semiesférica.

Particula conductora

Las condiciones de contorno utilizadas son las mismas que para el caso de
una particula esférica conductora, Seccién 4.1. El dominio discretizado se
muestra en la Figura 5.17 que se compara con el caso de una particula esférica
que se muestra en la Figura 4.3 .Las geometrias obtenidas de las interfases en

cada caso se muestran en la Figura 5.18.
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Figura 5.18.Forma de la interfase a diferentes distancias.
(a) Particula conductora esférica (b) Particula conductora semiesférica

En ambos casos la relacién entre conductividades térmicas kp/k; fue
igual a 10, y se puede ver que la interfase a grandes distancias es plana y a
medida que se aproxima a la particula se vuelve céncava, tal como se observa
en la Figura 5.19. Sin embargo, una diferencia que se puede observar es que la
interfase de solidificacion en la particula semiesférica posee la menor
separacion con la interfase en las esquinas de la semiesfera cuando esta
situacién para la particula esférica ocurre en el centro de la interfase céncava
como se observa en la Figura 5.18a. En el caso de la particula semiesférica esto
resulta en un atrapamiento de liquido entre la semiesfera y el sélido. Al
solidificar este liquido se contrae, lo que puede dar lugar a la generacién de

poros.
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’ ' Interfases
/iguules a 2R
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Figura 5.19 Superposicién de las interfases entre nna particula conductora esférica y

semiesférica.

Particula aislante

Las condiciones de contorno utilizadas son las mismas que para el caso de

una particula esférica menos conductora que el medio, Capitulo 4.1.

(a) \ \ | ®)

N

i Y
R i

Figura 5.20.Forma de la interfase a diferentes distancias.(a) Particula aislante esférica
(b) Particula aislante semiesférica.

El dominio discretizado se muestra en la Figura 5.17 que se compara con el
caso de una particula esférica que se muestra en la Figura 4.3 .Las geometrias

obtenidas de las interfases en cada caso se muestran en la Figura 5.20.
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IEn ambos casos la relacion entre conductividades térmicas fue kp/ky
igual a 0,1. En la figura 5.21 se observa que, a grandes distancias la interfase
es plana y a medida que se aproxima a la particula se vuelve convexa. Sin
embargo, una diferencia que se puede observar es que la interfase de
solidificacién en la particula semiesférica a distancias menores que % de R
sufre mayor deformacién, es menos plana que la de una particula esférica a

igual distancia de h.

AL

Figura 5.21. Comparacién entre una particula aislante esférica y semiesférica.

~ 75 ~



5.3 Modelo de flujo de fluidos

Los resultados de las simulaciones del flujo de fluidos que se utilizan para
calcular la fuerza de arrastre que empuja la particula hacia la interfase
consideran las situaciones que dan lugar a interfases plana, céncava vy
convexa.

Se utilizé una viscosidad de 1,5x10-3 Pa.s tipica de un metal puro a la
temperatura de fusién como por ejemplo el aluminio. Para la particula se
adopté una densidad igual a la de la matriz liquida. Las fuerzas de arrastre se
calculan a partir del campo de velocidades del fluido alrededor de la particula,

obtenido mediante el modelo resuelto por el método de elementos finitos.

5.3.1 Interfase plana

Se estudié la influencia de los siguientes pardmetros: radio de la particula
(R), separacién particula-interfase (h) y velocidad de la interfase (Via).

Los radios de la particula modelados son: 1 pm, 5 pm, 10 pm, 25 pm y
50 pm.

El rango de la separacién h se varia desde una separacién minima de
108m (hmi) hasta una separacion h de equilibrio (he).

Para cada separacién h se construye una malla diferente. La velocidad de
la interfase se calcula considerando que sea menor que la velocidad critica
(Ve), ver Seccién 4.2.

En la Figura 5.22 se muestra el resultado del flujo de fluidos para una
interfase plana, a una velocidad de 3,3x10-®m/s y las distancias particula -
interfase utilizadas son a)l1x10-% m, b)6,7x107 m, ¢)2,5x10m y d)1x10-5 m,

donde se puede ver que el flujo alrededor de la particula es continuo y laminar
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y las velocidades mas altas se observan en la estrangulacién entre la particula

v la interfase.

Figura 5.22. Flujo de fluidos alrededor de la particula para interfases planas a
Vin=3,3x10*m/s y las distancias h de a})I1x10-* m, b)2.5x10*m, ¢)6,7x10" m y d)1x10-* m.
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Figura 5 .23 Fuerzas de arrastre para particulas de 50um en funcién de ) la separacién h.

b)la velocidad.

Las fuerzas de arrastre calculadas para una particula de 50 pm se

grafican en la Figura 5.23 de dos maneras diferentes: En la Figura 5.23 (a) se
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erafican las fuerzas de arrastre en funcién de la separacién h, donde se puede
ver que en todos los casos la fuerza de arrastre disminuye cuando h aumenta y
en la Figura 5.23 (b) se grafican los resultados en funcién de la velocidad. Se
puede ver que en todos los casos la fuerza de arrastre aumenta cuando la
velocidad aumenta.

Por el tipo de funciones es mas practico trabajar con la fuerza versus la
velocidad a h constante, y con R constante, ya que como se puede ver en la
Figura 5.23 b tienen una relacién lineal. Al comparar las fuerzas de arrastre y
las fuerzas de repulsion en funcidn de la velocidad resulta mas sencillo obtener
el punto de equilibrio (k) en el cual ambas fuerzas son iguales. Los resultados
de las simulaciones para 10 pm se muestran en la Figura 5.24 (a), y los

resultados para 1 um en la Figura 5.24 (b).
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Figura5.24 Fuerzas de arrastre en funcién de la velocidad para R de a) 10pmb) lum.

De acuerdo a lo mencionado en la Seccién 4.3.1 las fuerzas de arrastre se
pueden calcular utilizando las ecuacién de Stokes Ec.(4.4) y la ecuacién de
Stokes Modificada para el caso de una interfase plana Ec.(4.5). Los resultados
de los calculos para una particula de 50 pm se presentan en los gréficos de las
Figuras 5.25 a), b), ¢) y d).

En la Figura 5.25 a) y b) se representan los valores de las fuerzas de
arrastre calculadas utilizando la ecuacién de Stokes en funcién de la velocidad
y de separacién h, respectivamente. En la Figura 5.25 ¢) y d) se representan
los valores de las fuerzas de arrastre calculadas utilizando la ecuacién de
Stokes Modificada en funcién de la velocidad y de la separacion h,

respectivamente.
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Figura 5.25 Fuerzas de arrastre utilizando la ecuaeién de Stokes en tuncién de:
a) la velocidad. b) la separaciin L.
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Fa Stokes-Modificada Interfase plana
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Figura 5.25 Fuerzas de arrastre utilizando la ecuacién de Stokes Modifieada en tuncion de:
a) la velocidad. Jd)} la separacién h.

Los resultados de las fuerzas de arrastre obtenidas con el modelo de
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Resultados. Modelo de flujo de fluidos

elementos finitos (Fasim) se comparan con las obtenidas de la ley de Stokes
(Fastokes) y la ecuacién de Stokes-Modificada (Fas-a1).

Para la comparacién se utilizan los valores de las simulaciones para los
radios de 1 pm, 10 pm y 50 pm. Se parametriza la separacién h con el radio de
particula R, utilizando para ello la relacion h/2R. Los valores de h/2R
utilizados son 0,0001; 0,0002; 0,0005; 0,01; 0,025; 0,05; 0,5, 1 y 25 vy se
calculan las siguientes relaciones Fasin/Fas-y; Fasim/ Fasiokes; Fasim/ Fasim. Los
resultados se muestran en las Figura 5.26. Un valor 1 indica una correlacién

perfecta.

10
A FaS-M/FaSim

X FaStokes/FaSim
¢ FaSin/TaSim

¥ ;
>e

:

e

Aa x*x
e o3
- ]
2 < A
& X : 7y
5 |
ir.
1 - ™ :
- ]
X :
) :
‘ 1
p 4 |
: 4
0.01 S — ———rr —
0.01 1.1 0,5 1 10 100
h/.'ZR

Figura 5.26.Comparacion de las fucrzas de arrastre obtenidas a partir de las simulaciones y de
modelos analiticos.
Se puede ver que, para valores de h/2ZR menores que 0,3; la ecuacién de
Stokes-Modificada es la que mejor se aproxima a los valores obtenidos para las
Fuerzas de arrastre a partir de la simulacién vy que, para valores de h/2R

mayores que 0,5; la ley de Stokes es la que mejor se adecua a los resultados de
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la simulacién, en ambos modelos analiticos la mayor desviacion se produce a

un valor de h/2R de 0.5 y se desvia un valor cercano pero no mayor al 50% del

valor calculado por la simulacion. De aqui se puede establecer el grado de

aproximacién de las expresiones analiticas para las fuerzas de arrastre con las

soluciones numéricas.

5.3.2 Interfase concava

En la Figura 5.27 se muestra el resultado de la simulacién del campo de
flujo de fluidos para una particula de 50 pm, velocidad de 3,3x10-%m/s a
valores de separacién h igual a 3,7x10°m; 1,51x10m; 1x10m; 2,5x10-6m;
1x10°m; 1x10-'m. Se observa que el flujo alrededor de la particula es continuo
y laminar. Se puede observar que los mayores valores de velocidad del flujo se
encuentran en el canal particula-interfase. Los valores de Reynolds (Re) en
ese canal son menores a 1 como se muestra en la Tabla 5.6, lo que asegura un

flujo laminar en el modelo.

Tabla 5.6 Valores de Re en el canal particula-interfase.

R [m] h [m] Veaual [0/s] Re

5,00E-05 1,82E-08 8,63E-04 1,55E-01
5,00E-05 1,01E-06 1,07E-05 1,92E-03
5,00E-05 3,70E-05 1,28E-06 2,30E-04
1,00E-05 | 1,32E-08 4.80E-04 1,73E-02
1,00E-05 2,02E-07 1,07E-04 3.85E-03
1,00E-05 3,03E-06 1,80E-05 6,46E-04
1,00E-06 2,02E-08 2,14E-03 7,70E-03
1,00E-06 3,03E-07 1,79E-04 6,45-04
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Resultados. Modelo de flujo de fluidos

Figura5.27 Flujo de fluidos alrededor de la partienla de R= 50 pm para interfases cdnearas a

Vine=3.3x10%m/s v distaneias h des
a) 3.7x105 . b) 151105 m. )Ix105 m. ) 2.5x1040m. e) In104m v d) Ia108 m.
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Fa Interfase concava R=1 pm

LE-07 )
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Figura 5.28 Fuerzas de arrastre en funcidn de la velocidad para interfases
concavas v tres R de particula a) 30 pm. b) 10 pm v ) 1 pm.

El rango de velocidades impuesto en la simulacién varié entre 1x10!! m/s
y 1x10-* m/s, el mismo abarca un amplio rango comprendiendo los observados
normalmente en la solidificacion de metales [1-2] y donde se podria encontrar
una particula en estado estacionario de repulsién. El valor de Fa es calculado
para cada velocidad, tamafo de particula y configuracién geométrica
interfase-particula. En la Figura 5.28 se grafican los resultados de las fuerzas
de arrastre en funcion de la velocidad para los tres radios de particula de 1 pm,
10 pm y 50 pm simuladas a cada separacién de h. Se puede ver que en todos los

casos la fuerza de arrastre aumenta cuando la velocidad aumenta.
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i —

5.3.3 Interfase convexa

Los resultados de la simulacién del flujo de fluidos para una particula de
radio igual a 50 pm con una interfase convexa, velocidad de 3,3x108m/s y
valores de separacién h igual a 1,1x10m; 1,16x10°m; 2,4x10'm; 4,1x10-"m;
2,7x10-'m; 1,82x10-8m se muestran en la Figura 5.29, donde se observa que el
flujo alrededor de la particula es continuo y laminar, las velocidades mas altas
se observan en la estrangulacién entre la particula y la interfase. Los valores
de Re en ese canal son menores a 1 como se muestra en la Tabla 5.7, lo que

asegura un flujo laminar en el modelo.

Tabla 5.7 Valores de Re en el canal particula-interfase.

R [m] h fm] Veanal [m/s] Re

5,00E-05 1,28E-05 1,18E-05 2,12E-03
5,00E-05 1,17E-06 1,65E-05 2,97E-03
5,00E-05 1,82E-08 1,05E-04 1,89E-02
1,00E-05 3,03E-06 1,16E-05 4,19E-04
1,00E-05 2,90E-07 1,50E-05 5.39E-04
1,00E-05 1,94E-08 9,64E-05 347E-03
1,00E-06 9,48E-08 1,26 E-05 4,53E-05
1,00E-06 2,90E-08 2,36E-05 8,48E-05
1.00E-06 1,00E-08 1,99E-05 7.17E-05
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HE ISR RN DO RN
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V‘“ D

Figura 5.29 Flujo de fluidos alrededor de la particula de R= 50 pm para interfases convexas a
Vin=3,3x10%m/s y distancias h de:
a) 1,1x10- m, b) 1,16x10-® m, ¢) 2,4x10-° m, d) 4,1x107 m. €) 2,7x10" m y f) 1,82x10-% m.
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Fa Interfase convexa R=1 pm
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Figura 5.30 Fuerzas de arrastre en funcién de la velocidad para interfases convexas y
tres R de particula a) 50 pm. b) 10 pm y ¢) 1 pm.

El rango de velocidades impuesto en la simulacién varié entre 1x10-1° m/s
y 1x10-> m/s, el mismo abarca un amplio rango comprendiendo los observados
normalmente en la solidificacién de metales [6-7] y donde se podria encontrar
una particula en estado estacionario de repulsién. El valor de Fa es calculado
para cada velocidad, tamafio de particula y configuracién geométrica
interfase-particula. En la Figura 5.30 a se grafican los resultados de las fuerzas
de arrastre en funcién de la velocidad para tres tamaiios de particula de 1 um,
10 pm y 50 pm simuladas a cada separacién h. Se puede ver que en todos los

casos la fuerza de arrastre aumenta cuando la velocidad aumenta.
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9.3.4 Comparacion entre los resultados de las fuerzas de arrastre obtenidas

para las interfases plana, concava y convexa

En la Figura 5.31 se muestra un resultado tipico del flujo de fluidos para

una interfase céncava y una plana. Una diferencia entre los flujos de las

Figura 5.31. Flujo de fluidos alrededor de la particula, (a) interfase céncava, (b) interfase plana.

interfases concava y plana se observa en la distribucién de velocidades,
cuando la interfase es concava se puede observar que los mayores valores de
velocidad del flujo se encuentran cercanos al centro del canal particula-
interfase.

Los valores de Fa en funcién de la separacién h, a una misma velocidad,
en un grafico log-log se muestran en la Figura 5.32, se observa que cuando la
interfase es concava, la fuerza de arrastre es mayor en al menos un orden de
magnitud que el correspondiente a una interfase plana a un mismo h. Se puede
observar también que cuando la interfase es plana existe una relacién lineal

entre log (Fa) y log (h).
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h
Figura 5.32. Fuerzas de arrastre en funcién (le(;z\’i Ll:[])uruci(m particula-interfase para interfases
planas y concavas,
En la Figura 5.33 se muestra el flujo de fluidos alrededor de la particula
y en el canal particula-interfase; en la Figura5.33a para un interfase plana y
en la Figura 5.33b para una interfase convexa. En cada caso se observa un
campo de flujo de fluidos semejante con la diferencia de que los mayores

valores de la velocidad del flujo se encuentran cercanos al centro del canal en

la interfase convexa.
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Figura 5.33. Flujo de fluidos alrededor de la particula, (a) interfase plana, (b) interfase convexa.
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Graficando los valores de Fa en funcién de h a una misma velocidad, ver
Figura 5.34, se observa que cuando la interfase es convexa, la fuerza de
arrastre es menor en al menos un orden de magnitud que el correspondiente a

una interfase plana, a un mismo h.

Se puede concluir entonces que las Fa para las interfases céncavas son
mayores que para las interfases planas y las Fa para interfases convexas son

menores que para las interfases planas, esto es:

Fa Céncava>Fa Plana>Fa Convexa

R=50um V;,,=3,3x10"" [m/s]

(I REE

—-Fd - Plana

Il

——Fd - Convexa

i [ EUEE

1L 111l

1E12 >~

| ST

1

1,E-13 | ! LI 1 1 LR T T BRI

1,E-08 1,E-07 1,E-06 1,E-05
h(r) [m]

Figura 5.34. Fuerzas de arrastre para interfases planas v convexas.
En un gréfico log log, se puede observar que las Fa para las interfases
planas son lineales. En cambio no son lineales para las interfases céncavas ni

para las convexas.
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5.4 Modelo de fuerzas de repulsion

Los resultados de las fuerzas de repulsion se calculan utilizando la

ecuacion de Casimir-Lifshitz-van der Waals (Ec. 4.6), Capitulo 4.3.2.

% rdr
Fr = 27Z'B3 J._B-_
s h (1)

(4.6)

Para resolver la ecuacién se debe incorporar una funcién que describa la
separacion entre interfase y particula en funcién de la distancia r, donde r es la
distancia desde el eje perpendicular a la interfase sélido-liquida hasta la
interfase sélido-liquida como se muestra en la Figura 2.3 del Capitulo 2 y h(r)
es la separacion entre la interfase y la particula, ver figura, 5.36. Esta funcién
discreta se obtuvo a partir de los resultados de la simulacién del modelo
térmico. Por lo tanto, esta integral es factible de ser resuelta empleando
técnicas de integracién numérica. Esta ecuacién se resolvié por métodos
numeéricos de integracién, especificamente se emplearon el método del trapecio
estandar y el método del trapecio adaptative. Los resultados mostraron
diferencias del orden del 5% entre ambos métodos; por lo que se resolvié

adoptar el método més simple para el trabajo, que es el método del trapecio.
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5.4.1 Interfase plana

En el caso de la interfase plana, las fuerzas de repulsion se calculan
utilizando la Ec. 4.7. Los resultados de los calculos para las particulas de 1 um,
10 pm y 50 pm. se muestran en la Figura 5.35.

Se puede observar que la fuerza de repulsién aumenta cuando la

distancia particula-interfase disminuye.

Fr Interfase plana R=50 pm, 10 pmy 1 pun

1,E-08
1,E-09 £ * 30pm
m10
1,E-10 10m
A Alpm
1,E-11 A
2 1,E-12 A
= A
& 1,E-13 A B
L .
LE-14 - " .
A
LE-15 N M
|
1,E-16 . .
LE-17 m ¢
1,E-08 1,E-07 1,E-06 1,E-05 1,E-04
h[m]

Figura 5.35 Fuerzas de repulsién en funcion de la separacion h para interfases planas v
R=1pm, 10 pm v 50 pm.

~ 96 ~



Resultados. Modelo de fuerzas de repulsion

5.4.2 Interfase concava

Para resolver la integral se calculan las coordenadas como se indica en la
Figura 5.36. A cada valor de separacion h se registra la forma de la interfase a

partir del modelo térmico, ver Capitulo 5.2.3.

Figura5.36 Esquema del sistema particula-interfase.

En la Figura 5.37 se muestra la particula de 50 pm y el dibujo de la

interfase a un h=2,5x10-°m.

>~

Figura5.37 Dibujo de la interfase céncava a una separacion h=2.5x10-mn
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Sobre la interfase estdn marcados los nodos a partir de los cuales se
obtienen las coordenadas que se utilizan para resolver la integral.

Este procedimiento se realiza para obtener las coordenadas en cada
tamaiio de la particula y a cada valor de h. Los resultados de los cilculos se
muestran en la Figura 5.38, en donde se seiiala en rojo el resultado que
corresponde a la fuerza de repulsion calculada a partir de la Figura 5.37
correspondiente a una separacién h=2,5x10m.Se puede observar en todos los
casos que la fuerza de repulsién aumenta cuando la distancia particula-

interfase disminuye.

Fr Interfase concava R=50 pm, 10 pmy 1 pm

1,E-08
LEO9 | ® *50pm
[ ] ®
1,LE-10 N -__. . _ B 10pm
Al
LE11 pm
A [ ]
Z 1E12 | _— -
B OLE13 — - "V—__*_*__~ﬁ9‘—__‘_
A
1,E-14 - a B
n L 2
LE-15 . _
L 2
LEl6 |- e .
1,E-17 ,
1,E-08 1,E07 1,E-06 1,E05 1,E-04
b [m]

h=2.5x10"m

Figura 5.38 Fuerza de repulsién en funcidén de la separacién h para interfases edneavas v
R=1pm. 10 pym y 30 pm.
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5.4.3 Interfase convexa

Las fuerzas de repulsién en el caso de las interfases convexas se calculan
de igual manera que para las interfases concavas al resolver la ecuacién 4.6.

En la Figura 5.39 se muestra la particula de 50 pm y el dibujo de la
interfase convexa a un h=2,4x10m. Sobre la interfase estdn marcados los
nodos a partir de los cuales se obtienen las coordenadas que se utilizan para

resolver la integral.

Figura5.39 Dibujo de la interfase convexa a una separacién h=2.4x10-m

Para cada tamafo de particula y cada distancia de h, se realiza este
procedimiento. Los resultados de los calculos se muestran en la Figura 5.40, en
donde se sefala en rojo el resultado que corresponde a la fuerza de repulsién
calculada a partir de la Figura 5.39 correspondiente a una separacién
h=2,4x10-°m. Se puede observar en todos los casos que la fuerza de repulsién

aumenta cuando la distancia particula-interfase disminuye.
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Fr Interfase convexa R=50 pm, 10 pm y 1 pun

1,E-10
‘ ¢ 50 pm
LE-11 — : -8 10pm
Al
1,E-12 A -
A
E‘ L 4
—1,E-13 - n_¢
= A“ )
LE-14 — -
1E-15 —
1,E-16 ]
1,LE-08 1,E-07 1,E-06 1,E-04

h[m] =2 {100m

Figura 5.40 Fuerza de repulsién en funeién de la separacién h para interfases convexas v

R=1 pm. 10 pm ¥ 50 pm.

5.4.4 Comparacion entre interfases concava, plana y convexa

Se realiza una comparacién entre los resultados obtenidos de las fuerzas

de repulsién. En la Figura 5.41 se comparan los resultados entre una interfase

céncava y una plana para una particula de 50 pm. Se puede observar que la

fuerza de repulsiéon para una interfase céncava es mayor que la

correspondiente a una interfase plana cuando la separacién h es menor que

2x10-5 m.
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R=50pm V=3,3x10"" [m/s]

1LF-08 -

LE-09 —— ['r Interfase Concava |

LE-10 - e —— |t Interfase Plana B

LE-11 4 S

LF-12 3 AN
IRAL :
SINATE -

1E-15 3 N

L.E-16 § x

1E-08 LE-07 1LE-06 LE-05 1LE-04

h(r) [m]
Figura 5.41. Fuerzas de repulsién en funcién de la separacién particula-interfase para
interfases planas v concavas.

Este resultado concuerda con lo esperado, ya que la curvatura de la
interfase al aproximarse a la particula la rodea ocasionando mayor

interaccion, y por lo tanto mayor repulsién.

R=50pm V=3,3x10" [m/s]

1.E-09
: & I'r Plana
1.E-10 E — . 4
3 —— Fr Convexa
LE-11 4
1.E-12 4
pom— 3
Z : \
e J
= 1.E-13
e ]
LE-14 - : h —_
1.E-15 r —rrrr ; ————r . T
1.E-08 1.E-07 1.E-06 1.E-05

h(r) [m]

Figura 5. 82. Fuerzas de repulsién en funcién de la separacion particula-interfase
para interfases planas y convexas.

~ 101 ~



Resultados. Modelo de fuerzas de repulsion

En la Figura 5.42 se comparan los resultados entre una interfase convexa
y una interfase plana para una particula de 50 pm.
Se puede observar que la fuerza de repulsion para una interfase convexa

€s menor que la correspondiente a una interfase plana para distancias menores

que 1x10-° m.
1.E-08
— a— Fr lpm Coneava
1.E-00 —&— Frlpm Phina
=t [t 10pm Coneava
ILE-10 +— —%— It 10pm Plana
- =e- =Fr50pm Coneava
LE-1l - —— « =o= = Fr50um Plina 4
—1.E-12
z,
= LE-13 + - - _
1L.E-14
1LE-15
] |
I.PJ'I() I
l.]‘j-l: T i L LR L) T T LR 1 T LI :V T L
0.0001 0001 pyog 001 0. 015 1

Figura 5.43. Fuerzas de repulsién en funcién del parametro h/2R para interfases
planas y céncavas y tres tamaiios de particula de de 50pm. 10 pm y 1 pm de radio

En la Figura 5.43 se comparan las fuerzas de repulsion en funcion del
parametro adimensional h/2R para tres tamaiios de particulas de 50 pm,
10 pm y 1 pm de radio. Se observa que para valores menores que A//2R=0,15 la
fuerza de repulsion para interfases céncavas es mayor que para interfases
planas, y para valores mayores que h/2ZR=0,15 esto ya no ocurre. Este
resultado se explica teniendo en cuenta que a distancias mayores que
h/2R=0,15 la interfase es practicamente plana, es decir, la interaccién

particula-interfase es minima. En el caso de la interfase céncava, al
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aproximarse a la particula la rodea generando mayor interaccién particula-
interfase. De aqui que se puede detectar con mayor claridad la distancia a la
cual deja de tener influencia la particula en la fuerza de repulsién. En cambio,
en el caso de la interfase convexa con respecto a la plana esto no ocurre debido
a que la interaccion particula-interfase es menor, la curvatura de la interfase
no rodea a la particula, y por lo tanto, no se puede detectar con claridad la
distancia a la cual la particula deja de tener influencia en la fuerza de
repulsion.
Se puede concluir entonces que, para valores menores que h/2R=0,15

Fr Céncava>Fr Plana>Fr Convexa
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Capitulo 6 Analisis y discusion

6.1 Analisis de curvas de equilibrio en funcion del tamaiio y forma de la

interfase

En funcién de los resultados obtenidos en el Capitulo 5, en el presente
capitulo se analizan las curvas de equilibrio para obtener las condiciones de
repulsiéon estacionaria que corresponden a la situacién en la cual fuerzas de
atraccidon y repulsiéon son iguales.

Las curvas de equilibrio relacionan la separacién h de equilibrio (h) con
la velocidad durante la repulsién estacionaria. Para construir la curva de
equilibrio se calculan los valores de separacién de equilibrio he y velocidad de
equilibrio Vo a partir de los resultados de las simulaciones presentadas en los
capitulos anteriores.

Para las interfases planas se comparan los resultados de fuerza de
arrastre de la Seccion 5.3, Figuras 5.23 y 5.24 con las de repulsién de la
Seccién 5.4, Figura 5.35. Para las interfases céncavas se comparan los
resultados de las fuerzas de arrastre de la Figura 5.28, con los de repulsién de
la Figura 5.38. Para las interfases convexas se comparan los resultados de las
fuerzas de arrastre de la Figura 5.30, con los de repulsién de la Figura 5.40.

Los valores de las fuerzas de repulsién son independientes de la
velocidad, por lo tanto en un grafico de fuerza vs velocidad son lineas
horizontales, como se muestra en la Figura 6.1. El punto de interseccién entre

las fuerzas de arrastre y las de repulsién, para un mismo valor de h y de R,

determina el punto de equilibrio. Obteniéndose asi la velocidad de equilibrie

(Ve ) del sistema en estado estacionario de repulsién a ese he.
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R=30 pm h=6,6x10"m

1.E-08 ’
- |,
- 'y
z
LE-09 1
& !
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1.E-09 Veq=3.ﬁX10'9 1.E-08 | E07

Viu [m/s]

Figura 6.1. Fuerzas de arrastre y repulsion en funcién de la velocidad de interfase. Radio de
particula = 50pm. h=6.6x10" m, interfase céncava.

6.1.1 Caso de interfase plana

Las curvas de equilibrio para el caso de interfases planas y particulas de

radio igual a 50, 25, 10, 5, y 1 pm se muestran en la Figura 6.2. En esta figura

1.OE-4 — R
‘ - - l;un
-t=e3pm
—a— 11w
LOE-15 4 - o 23 um
: —a =3 um
r
T 10E6 |
E E
1OE-0T 4
1.0E~18 v TP —rrrrr 3 \0 T—rrT ,I
LOE-11 LoE-10 Lok Lot-03 Lok-07 Lk LOE-3 L1}

Veq [ur's]

Figura 6.2. Separacién h., en funcién de V., para particulas de 50, 25, 10, 5. y | pm de radio.
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se observa que cuando la velocidad aumenta, la separaciéon h disminuye. La
curva para la particula de 50 pm de R tiene un comportamiento casi lineal en
un grafico log-log, mientras que para los otros tamafos son cuasi lineales, se
vuelven gradualmente mas curvos a medida que disminuye el tamafo de la
particula. Se observa en la Figura 6.2 que a medida que el tamano de la
particula disminuye la separacion de equilibrio aumenta para un misma
velocidad.

Ademads, los valores de he calculados con las fuerzas de arrastre
obtenidas a partir de la simulacion también se pueden calcular a partir de
igualar la ecuacién de Stokes-modificado Ec.4.5 con la ecuacién de Casimir-
Lifshitz-van der Waals para interfase plana Ec.4.7, obteniéndose la ecuacion
6.1. Esta ecuacion describe la velocidad de equilibrio en funcién del radio de la
particula, la separacién h, la viscosidad y la constante Bj; del sistema.

Con el fin de encontrar otras ecuaciones empiricas que puedan relacionar
la distancia de separacion, he, con la velocidad de la interfase de solidificacién
Ve se proponen y comparan dos funciones diferentes para ajustar los
resultados de las simulaciones.

La ecuacion 6.1 para predecir la velocidad (V) a una dada separacion he,

que surge de las expresiones analiticas queda expresada como sigue:

B,

vV, = ———— 6.1
" 6uh, R (©1)

La ecuacion 6.2 es una primera aproximacion a partir de los resultados

obtenidos de la simulacion, cuya expresion es:

Vg = —2 (6.2)

Para obtener la ecuacién 6.2 se ajustaron los resultados como se muestra en la

Figura 6.3.
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vs h“I

*] um

A 10 pm

® 50 pm
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-1.3006
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R =0.0907 |

. 10037
v = 8E-10x ‘ i

™~

R2 =0.9982

1.0E-07

1L.OE-00

T

L.OE-05

h, [m]

Figura 6.3 Velocidad de equilibrio en funcién de la separacién h.. Ajustes adoptando
la forma de la ecuacién 6.2.

1.0E-0} 1.0E-03

Del ajuste realizado a cada R se obtienen los coeficientes a: y b2 como se

muestran en la Tabla 6.1.

Tabla 6.1. Constantes de la ecuacion 6.2 en funcién de R.

R [um] a2 b2
1 5.00E-16 1,3006
10 1,00E-15 1,1255
50 8,00E-16 1,0637

Se realiza un nuevo ajuste ahora de las constantes a2 y b2 en funcidén de

R, como se muestra en la Figura 6.4 obteniéndose las siguientes expresiones:

a:=-1x1018 R2+7x10-17 R +4x10-1¢

be=-0,0616 In(R) +1,2909
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1.OE+02
1.0E+00 ™ - -
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Figura 6.4 Ajuste de las constantes az y b de la ecuacién 6.2 en funcion de R

La ecuacion 6.3 se plantea a partir de una segunda aproximacién, cuya
expresion es:

a,

V“‘I - 1 b3 Lo log (heq)
1cq e

(6.3)

Para obtener la ecuacién 6.3 se ajustaron los resultados como se muestra

en la Figura 6.5:
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Firura6.3 Velocidad de equilibrio en funcién de la separacidn ha,. Ajustes adoptando la
8 | 1 - ) ]

forma de la ecuacién 6.3

Del ajuste realizado a cada R se obtienen los coeficientes a3, b3 y ¢3 como

se muestran en la Tabla 6.2

Tabla 6.2 Constantes a3, bz y ¢3 de la ecuacién 6.3 en funcién de R

R [pm] a3 b3 c3
1 2,31E+01 3,7248 0,1823
10 1.86E+01 2,3167 0,0927
50 1,69E+01 1,6751 0,0492

En esta ecuacién también se realiza un ajuste de las constantes a3, b3 y ¢3

en funcién de R como se observa en la Figura 6.6.
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1
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Figura 6.6 Ajuste de las constantes a3 bs y c3 de la ecuacién 6.3 en funcién de R

Obteniéndose las siguientes expresiones:
a, =-1,616In(R)+ 22,895

b, =—-0,53In(R)+3,6701
¢, = -0,03441In(R)+0,1792
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Figura 6.6. Comparacién de los resultados de las simulaciones con las ecuaciones 6.1, 6.2y 6.3 para

particulas de a) 50 pm, b)10 pm, y ¢)l pm de radio.
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En la Figura 6.6 se comparan las curvas de he vs Ve, para cada ecuacién.
Se observa que para valores de R grandes, las tres ecuaciones se comportan de
manera similar. Para valores de R pequefios la ecuacién 6.3 es la que mejor se
ajusta a los resultados del modelo numérico.

La ecuacién 6.2 tiene la ventaja de ser mas simple que la ecuacién 6.3,
pero la ecuacién 6.3 se ajusta mejor en todo el rango simulado. Para valores de
R elevados, el término hey 8% se aproxima a 1 y por lo tanto, adopta la forma
de la ecuacién 6.2.

Las curvas de equilibrio permiten determinar la velocidad critica de
equilibrio, la cual por definicién es la velocidad de equilibrio cuando h=103m,
que es la distancia minima, hnin, para que un fluido conserve las propiedades
que lo definen (Capitulo 2.2). Se observa en la Figura 6.6 que las tres
ecuaciones; 6.1, 6.2 y 6.3 coinciden cuando la separacién h corresponde al hnin.
De aqui surge que sea posible calcular la velocidad critica para otros valores
de R que no fueron modelados utilizando cualquiera de las tres ecuaciones,
como se mostrara mas adelante.

El uso de estas ecuaciones tiene la ventaja practica de que, conociendo el
tamano de la particula es posible predecir el rango de velocidades de
solidificacion en el cual se produce la repulsién estacionaria.

Por otro lado, se calcularon las velocidades de equilibrio para una
particula de 5 pm de radio utilizando las tres ecuaciones 6.1, 6.2 y 6.3 como se
puede ver en la Tabla 6.3. Se evalia con cuil de las tres ecuaciones se obtienen
mejores resultados, para lo cual se calculan las fuerzas de arrastre obtenidas
con el modelo de elementos finitos utilizando estas velocidades que luego se

comparan con las fuerzas de repulsién calculadas a partir de la ecuacién 4.6.
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Tabla 6.3. Predicciones de V. utilizando las ecuaciones 6.1, 6.2 v 6.3.

R=5 pm heq Ve Fasim Freep F/F asim
Ecuacion 6.1 | 1,10E-08| 2,02E-06 1,46 E-10 1,30E-10 0,888
2,50E-08| 8,89E-07 2,97E-11 2,51E-11 0,847
2,50E-07 8,89E-08 2,713E-13 2,51E-13 0.921]
5,00E-06| 4,44E-09 1,36E-15 6,28E-16 0,461
2,50E-05| 8,89E-10 1,66E-16 2,51E-17 0,152
Ecuacion 6.2 | 1,10E-08| 2,21E-06 1,60E-10 1,30E-10 0,810
2,50E-08| 8,32E-07 2,78E-11 2,51E-11 0,904
2,50E-07| 5,35E-08 1,64E-13 2,51E-13 1.530
5,00E-06 | 1,51E-09 4,62E-16 6,28E-16 1,359
2,50E-05 2,21E-10 4,11E-17 2,51E-17 0,611
Ecuacion 6.3 | 1,10E-08| 1,92E-06 1,42E-10 1.30E-10 0,916
2,50E-08| 9,23E-07 3,08E-11 2,51E-11 0.816
2,50E-07| 8,07E-08 2,48E-13 2,51E-13 1,015
5.,00E-06 [ 1,44E-09 4,43E-16 6,28E-16 1,417
2,50E-05 1,12E-10 2,08E-17 2,51E-17 1,209

Debido a que el sistema se estudia en estado estacionario de repulsién, el
criterio de una buena prediccién que se utiliza en la Tabla 6.3, es que la fuerza
de arrastre y la fuerza de repulsién sean iguales, es decir cuando F./ F, es igual
a 1. Se observa que utilizando la ecuacién 6.1 se obtienen valores de velocidad
cercanos a los de la velocidad de equilibrio (V. para valores de separacién he,
menores que el radio de la particula. La ecuacién 6.3 proporciona buenas
predicciones en todo el rango de separacién h modelado, los valores calculados
son ligeramente mayores al de equilibrio en casi todos los casos.

De estas observaciones se puede afirmar que la ecuacién 6.3 predice
mejor las condiciones de repulsion para particulas menores a 10 pm y la

ecuacién 6.1 resulta mds adecuada para particulas de mayor tamaro.
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6.1.2 Caso de interfase concava

En la Figura 6.7 se muestran las curvas de equilibrio obtenidas para las
interfases céncavas superpuestas con las curvas de equilibrio para las

interfases planas para particulas de radio de 1 pm, 10 um y 50 pm.

1E-04 &

—® - 50 [pm] Plana
—® = |0 [pm] Plana
—e - 1 [pm] Plana
105 F—- ) ~¥—50 [pm] Concava
—¢—10 [pm] Concava
—d— ] [pm] Concava

— 1E-06 }-
g

d
o

< E.07

YT

O e
LOOE-1T  LOOE-10 1.00E-09 LO0E-08 1.00E-07 1.00E-06 LO0LE-05

Vg [m/s]
Figura 6.7. Curvas de equilibrio para las interfases céncava y plana. R=1,10 y 50 pm

En la figura se observa que cuando la velocidad aumenta, la separacién h
de equilibrio disminuye, ya sea que se trate de las interfases concavas o de las
planas, para los 3 tamaiios de particulas considerados. Para una interfase
céncava se observa un punto de inflexién para los tres tamaiios de particulas
considerados que se diferencia del caso de la interfase plana, que muestra una
relacién casi lineal entre heq, Veg.

Si se analiza el comportamiento de las curvas de equilibrio para las
particulas de un mismo tamafo se observa que para cada una hay una regién
donde las curvas de interfases plana y concava se superponen. Esto se da en la
region de bajas velocidades en donde la interfase estdi mas alejada de la

particula. Asi, para un radio de particula de 50 um, esta regién comprende
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velocidades menores a 4x10-1! m/s; y para particulas de 1 micrén de radio la
regién comprende velocidades menores a 3x10-7 m/s.

Al aumentar la velocidad de las interfases las separaciones de las curvas
de equilibrio difieren entre las interfases plana y céncava. Esta diferencia
alcanza un valor de hasta un orden de magnitud menor para las interfases
concavas.

Las curvas de equilibrio permiten determinar la velocidad critica de
equilibrio. La velocidad critica en el caso de las interfases céncavas se
determina por extrapolacién, utilizando los resultados de la Figura 6.7. Los
valores que se obtienen son un orden de magnitud menor que para una
interfase plana. Por lo tanto, a una misma velocidad de movimiento de la
interfase, la particula se ubica mas lejos de una interfase plana que de una
interfase concava. Estos resultados indican que la velocidad de solidificacién
en que se produce el atrapado de la particula por el sélido, V., cuando la
interfase es céncava es menor que cuando la interfase es plana. Esto es logico,
ya que las fuerzas de arrastre son mayores cuando las interfases son céncavas

que cuando son planas.

6.1.3 Caso de interfase convexa

En la Figura 6.8 se comparan las curvas de equilibrio para las interfases
convexas y las planas, para particulas de radio de 1 pm, 10 pm y 50 pm. Para
una interfase convexa se observa un punto de inflexiéon para los tres tamaiios
de particulas considerados que se diferencia del caso de la interfase plana, que
muestra una relacién casi lineal entre hey, Ve, Se observa que cuando la
velocidad de equilibrio de la interfase aumenta, el h de equilibrio disminuye,
tanto en las interfases convexas como en las planas, para los 3 tamaiios de

particulas. A bajas velocidades ambas interfases dan valores de separacién heq
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similares y al aumentar la velocidad de las interfases, la diferencia entre las
separaciones de equilibrio entre las interfases planas y las convexas aumenta.
La velocidad critica se calcula por extrapolacién de manera similar a como se

procedi6 para la interfase céncava.

1E-05 -
—¢ - 50 [um] Plana.
=< 10 [pm] Plana.
—* =1 [pm] Plana
—— 350 [pm] Convexa
AE-00 —— [0 [um] Convexa
il —*— | [pm] Convexa
=2
®
-H
1E-07
]E-"g ] ‘VI\||; 1 Alll‘ll; L Lllllll; i A lIilII\? A ST

LOOE-10 1.OOE-09  1.00K-08 LOOE-07 1.O0OE-06  1.00E-05  1.00E-04
Veo  |m/s]

Figura 6.8. Curvas de equibbrio para intertases convexas v plana. I{= 1. 10 v 50 pm.
Los resultados muestran que la velocidad critica para una interfase
convexa es un orden de magnitud mayor que para una interfase plana. Por lo
tanto, a una misma velocidad la particula se ubica méas lejos cuando la
interfase es convexa a que cuando es plana. Esto es légico, ya que las fuerzas
de arrastre y la interacciéon particula-interfase son menores cuando las

interfases son convexas que cuando son planas,

Se puede concluir entonces que, las velocidades en que se produce el
atrapado de la particula, V., para las interfases céncavas son menores que
para las interfases planas y las V. para interfases convexas son mayores que

para las interfases planas, esto es:

‘?4‘(4?6110:\\':\ )<\-r:( plana )< ‘_v((:nn\'exu )
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6.2 Comparacion de los valores de equilibrio obtenidos de las

simulaciones con los resultados experimentales

Los resultados experimentales de velocidades criticas para una gran
variedad de tamarios de particulas, formas y materiales, los cuales fueron
reportados en la literatura por diversos autores se agrupan y grafican todos
juntos en la Figura 6.9. En esta Figura se observa que a excepcion del Si0: y
del Pyrex, todos los materiales presentan una tasa de variacién semejante.
Ademas se observa que en todos los casos cuando el tamafio de particula

aumenta la velocidad critica disminuye.

Repulsién enagua
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4 Gufl]

+ Cu(Airladen)[1]
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Figura 6.9.Velocidades criticas para repulsién en agua.
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Andlisis y discusién

Las velocidades criticas (V) obtenidas de la simulacién para una
interfase plana se comparan con los resultados experimentales obtenidos a
partir de la literatura donde la matriz es agua.

Para comparar los resultados obtenidos en las simulaciones con los
experimentales debe hacerse una correccion de la viscosidad. Las simulaciones
fueron calculadas con una viscosidad igual a 1,5 x10- Pa.s y los resultados
experimentales con la viscosidad del agua igual a 10 Pa.s. De acuerdo al
procedimiento seguido para calcular la velocidad critica, la misma se
determiné como el valor de la velocidad de equilibrio a la cual el h es igual a
108 m. Los valores de V se obtuvieron de los valores donde se intersectan la
curvas correspondientes a las fuerzas de arrastre y a las fuerzas de repulsién,
ver Figura 6.1 (donde se muestra un ejemplo grafico del procedimiento
utilizado). Se ha visto que la fuerza de repulsién es independiente de la

velocidad y de la viscosidad. Por otro lado, la fuerza viscosa se define como:

F

viscosa

= Viscosidad x Area x Gradiente de velocidad (6.4)

Debido a que las fuerzas viscosas son las que producen las fuerzas de
arrastre, si cambia la viscosidad el valor de la fuerza de arrastre se puede
obtener simplemente multiplicando el valor de la fuerza de arrastre por la
relacion entre las viscosidades agua-simulacion. Esto se traslada a que sea
suficiente con multiplicar por el mismo factor los valores de la velocidad

critica como sigue:

V V /’I.\‘lm (6.5)

lagua) = ¥ e(Sm)

agua
Donde Vi(agua) es la velocidad critica en agua, Viim) es la velocidad
critica simulada, gogua, es la viscosidad del agua y uum, es la viscosidad
simulada.
Los valores de velocidad critica para el agua fueron modelados y también

calculados utilizando la ecuacién 6.5 como se ohserva en la Tabla 6.4, en
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donde los valores de velocidad obtenidos en la simulacién para aluminio

simplemente se multiplican por 1.5. Se observa que la ecuacién 6.5 es una

buena aproximacién de los valores de velocidad critica para agua cuando no se

dispone del tiem po suficiente para modelar el sistema.

Tabla 6.4 Velocidades criticas para matrices de Aluminio y Agua considerando Interfases

Interfase Plana

Planas
Radio Ve!o(-ida(les [m/s] .
[pm] . . . | Matrizagua | Matriz agna Matriz agua
Matriz aluminio | i ilado | (Ee.6.5)  |(Sim/Ee.63)
50 2,22E-07 4,00E-07 3,33E-07 1,201
10 1,10E-06 1,65E-06 1,65E-06 0,997
1 9,75E-06 1,47E-05 1,46 E-05 1,005

Para el andlisis se grafican en la Figura 6.10 las V. en funcién del radio R

de la particula, junto con los resultados experimentales. Se observa que tanto

en el modelo obtenido a partir de la simulacién, como en los resultados

experimentales, la V; aumenta a medida que el radio disminuye. La mayoria

de los puntos experimentales tienen una tendencia igual a la del modelo

simulado, y éste ademds pasa por el centro de la mayoria de los puntos

experimentales.
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Repulsion en agua
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Figura 6.10 Resultados experimentales y del modelo de velocidades criticas para repulsién en
agua

Una estimacion de la dispersién de los datos para cada R, sin considerar
las curvas correspondientes al SiOz [1] y al Pyrex [2], los cuales presentan una
tasa de variacién diferente al resto de los materiales, estan dadas por la
siguiente expresion:

log Ve A" (6.6 )

Donde A" =promea’io(log(VmaX)i -log(V . ).). v Ve es calculada con la

min ’i

ecuacion 6.1.

Algunos de los valores de dispersién obtenidos se presentan en la Tabla 6.5.
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Tabla 6.5. Calculos de la dispersion para varios valores de RR.

Rl A log (¥ clumis])
2,5 0,313807 0,823910

5 0,429335 0,522880

30 0,429335 -0,255272

50 0.282136 -0,454844

291 0,298191 -1,242043

De la cuantificacién de la dispersién de los puntos experimentales con
respecto al modelo simulado, se puede ver que el error, que esta representado
por el término A* en la Tabla 6.5, es en la peor de las situaciones de un 43%.
Este resultado nos estd indicando que el modelo simulado representa
satisfactoriamente el sistema de repulsion en agua en el rango de R
comprendido entre 2,5 y 291 pm.

La discrepancia posible entre los datos de Pyrex [2] y SiOz [1] con la
tendencia de los otros datos experimentales y de la ecuacion 6.1 podrian
sugerir que éstos datos tienen algiin comportamiento mas complejo que los
considerados en los modelos analiticos que derivan en la ecuacién 6.1.

Los valores de las velocidades criticas calculadas para las interfases
convexas y céncavas en aluminio y en agua se muestran en la Tabla 6.6.

Las velocidades criticas simuladas para interfases céncavas, planas y
convexas en agua se muestran en la Figura 6.11 donde también se representan

los resultados experimentales.
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Tabla 6.6 Velocidades criticas para matrices de Aluminio v Agua considerando a) Interfases
Convexas y b) Interfases Céoncavas

a)
o Velocidades jm/s]
§ Rzulio
g [um] Matriz Matriz agua
Ug aluminio Simulado
S
3 50 2,00E-06 | 2,80E-06
= 10 7,00E-06 |  6,80E-06
1 1,65E-05 2,45E-05
b)
o Velocidades [m/s]
5 Radio
& [run] Matriz Matriz agua
§ aluminio Simulado
8
3 50 3,00E-08 |  5,05E-08
- 10 1,00E-07 | 1,80E-07
1 2,00E-06 2,10E-06

Se observa en la Figura 6.11 que el modelo de la interfase céncava
predice valores de velocidades criticas menores que los resultados
experimentales, y que el modelo de la interfase convexa predice velocidades

criticas mayores que las experimentales.
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Bepulsion cn agua
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Figura 6.11.Resultados experimentales de velocidades criticas para repulsién en agua y

predicciones de los modelos para interfases planas, concavas y convexas

Se enfatiza nuevamente que en el modelo presentado, se consideran

solamente las fuerzas de Lifshitz-van der Waals y en matrices como el agua,

las fuerzas polares podrian llegar a ser mas fuertes que las fuerzas de Lifshitz-

van der Waals.

Por otra parte respecto a la conﬂguracién convexa se puede observar que

la particula se encuentra en un estado inestable y puede llegar a rodar

(desplazarse) adoptando la configuracién céncava con facilidad. En las

experiencias reportadas [1-4| y cuyos datos son utilizados en la Figura 6.11 las

particulas no son esféricas en la mayoria de los casos. Una particula con forma

irregular cuya cara plana se ubique frente a la interfase de solidificacién

genera mayores fuerzas de arrastre y, consecuentemente, menores velocidades

criticas.
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Para ilustrar esto, a continuacién se calculan las velocidades criticas con
particulas semiesféricas para interfases convexas y dos tamaiios de particulas,
los resultados se muestran en la Figura 6.12. Se puede ver que las velocidades
criticas calculadas se ubican entre las velocidades criticas para interfases

planas y convexas, y las particulas esféricas.

Sty
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Figura 6.12. Resultados experimentales de velocidades criticas para repulsién en agua v
predicciones de los modelos para particulas esféricas con interfases planas, céncavas,
convexas y particulas semiesféricas con interfases convexas

Teniendo en cuenta que se han estudiado particulas esféricas con
interfases planas y dos interfases curvas, una convexa y otra céncava, y que
los modelos consideran fuerzas de arrastre y de repulsién, se observa una
buena prediccién de los valores experimentales de repulsién reportados en la
literatura. Las diferencias particulares observadas para cada material pueden
ser aproximadas teniendo en cuenta la apropiada relacién entre kp y ki, que

define la geometria de la interfase, asi como la forma de la particula presente.
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De estos resultados se concluye que se puede establecer el rango en el que
se produce el estado estacionario de repulsion, que es la secciéon sombreada en

la Figura 6.13.

Repulsion en agua

100

== (Convexa

1 == Plana
10 :\
== (Céncava
EN 2
2 X
1 L A ‘ L A
‘ = A + A :
" \ “ \ I
) )
L
®
0,()1 v 4 T LA T T T LR | T T T LIS B e 2 |
] 10 100 1000

R [um]

Figura 6.13.Rango de prediccion de repulsién en agua comparado con resultados
experimentales.
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Capitulo 7 Conclusiones

Las conclusiones pueden resumirse como sigue:

a) El flujo de fluidos en el modelo de simetria axial da resultades
similares al modelo tridimensional, por lo tanto resulta adecuado para simular
las fuerzas de arrastre que actiian sobre una particula esférica.

b) Las formas de interfase obtenidas a partir del modelo axi-simétrico
son mas planas que las interfases del modelo bidimensional por lo que el
modelo axi-simétrico resulta mas apropiado

¢) La forma de la interfase depende de las conductividades térmicas de la
particula y de la matriz. La interfase es plana cuando las conductividades son
iguales, céncava cuando la conductividad de la particula es mayor que la de la
matriz y convexa en el caso opuesto.

d) La forma de la particula afecta la forma de la interfase en forma
significativa cuando las distancias particula-interfase son menores que el radio
de la particula.

e) El grado de deformacién de la interfase depende de la forma de la
particula.

f) Una particula conductora semiesférica genera poros por el liquido
encerrado entre la interfase y la particula.

g) La forma de las interfases de solidificaciéon se ven afectadas por la
velocidad de extracciéon de calor. A mayor extraccion se genera el mayor
gradiente térmico y la interfase es mas plana que la obtenida con una menor
extraccién de calor en cercanias de la particula.

h) La fuerza de arrastre simulada numéricamente es siempre mayor que
la obtenida a partir de la expresion de Stokes-Modificada. La relacién entre
ambas tiende a 1 cuando la distancia desde la interfase disminuye. Esta

relacién es independiente de la velocidad de la interfase.
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i) Las fuerzas de arrastre y las fuerzas de repulsién obtenidas con el
modelo son significativamente mayores para la interfase céncava respecto a
una interfase plana, y significativamente menores para interfases convexas
con respecto a una interfase plana.

j) La separacién de equilibrio obtenida por el modelo numérico es
inversamente proporcional a la velocidad de la interfase.

k) Se encontraron ecuaciones empiricas que describen las condiciones de
equilibrio del estado estacionario de repulsién para interfases planas. La
ventaja practica de utilizar estas expresiones es que, conociendo el tamafio de
la particula se predice el rango de velocidades de solidificacion en el cual se
produce la repulsién estacionaria.

1) El modelo que describe las condiciones de equilibrio entre heq, Veq para
interfases céncava y convexa tiene un punto de inflexién que se diferencia del
caso de interfase plana que muestra una relacién casi lineal.

m) La separacién de equilibrio entre la particula y la interfase en el
estado de repulsién estacionario es un orden de magnitud menor para un
interfase concava que para una interfase plana.

n) La separacién de equilibrio entre la particula y la interfase en el
estado de repulsién estacionario es un orden de magnitud mayor para un
interfase convexa que para una interfase plana.

o) A bajas velocidades de solidificacién, la separaciéon de equilibrio en
una interfase céncava es similar a la de la interfase plana. Lo mismo sucede
con las interfases convexas, que a bajas velocidades de solidificacion presentan
una separacién de equilibrio similar al de la interfase plana.

p) De la comparacién con los resultados experimentales se concluye que
se puede predecir el rango de velocidades de solidificacion en el que se produce

el estado estacionario de repulsion.
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