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RESUMEN (en espafiol)

La proliferacion global de zonas urbanas con una gran densidad de construcciones y edificios
de gran altura supone una reduccién en los niveles de ventilacion y capacidad de dilucién de
contaminantes en entornos urbanos. En consecuencia, los problemas de calidad del aire se
han convertido en una de las principales preocupaciones sociales y gubernamentales a nivel
global, dado su potencial impacto en la salud y el confort de la poblacion. En este contexto, el
uso de las técnicas de mecanica de fluidos computacional (CFD por sus siglas en inglés) se ha
vuelto muy popular para analizar la dispersion de contaminantes en entornos urbanos, fomen-
tado también por un marco normativo medioambiental cada vez mas restrictivo.

En el ambito de las emisiones industriales, el uso de los denominados modelos de dispersion
operacionales o de respuesta rapida estd mucho mas extendido, habida cuenta su capacidad
para proporcionar resultados rapidos y fiables en la mayoria de las situaciones. Sin embargo,
en escenarios singulares que implican topografias complejas o grandes obstaculos situados en
las proximidades a las chimeneas, estas formulaciones empiricas no permiten la representa-
cion adecuada de los fendmenos complejos del flujo, los cuales pueden jugar un papel clave
en el comportamiento de la pluma de contaminacion.

En estos escenarios de mayor dificultad técnica es preciso utilizar una aproximacién mas ro-
busta que permita verificar adecuadamente la efectividad de dilucion de las chimeneas indus-
triales, tal y como se exige para la solicitud y renovacion de sus Autorizaciones Ambientales
Integradas (AAl).

En esta tesis doctoral se ha desarrollado una metodologia para la creacion de modelos CFD
que permite el estudio de la dispersion de contaminantes en escenarios industriales singulares
que por su localizacion y caracteristicas requieren el uso de modelos capaces de representar
los procesos fisicos. El caso de estudio consiste en una planta quimica ubicada en el fondo de
un valle, con formaciones montafiosas muy préximas a la instalaciéon y que presentan una ele-
vacién que supera ampliamente la altura de la fuente emisora principal.

Las dificultades asociadas a la modelizacién de un sistema tan peculiar como es la capa limite
atmosférica han recibido una atencion especial en el disefio de la citada metodologia. Para ello,
se ha llevado a cabo una profunda revision critica del estado del arte, seleccionando e incor-
porando las mejores practicas y recomendaciones detectadas en la literatura. La metodologia
resultante se ha validado contra una base de datos experimental de tinel de viento.

En la investigacion, se concede especial atencion a la ocurrencia de fendmenos del flujo com-
plejo que pueden afectar a los mecanismos de dispersion. Asi mismo, se ha propuesto una
medida de mitigacion de impacto contaminante para su simulacion en el modelo CFD, con el
objetivo de poder evaluar su efectividad. La medida propuesta ha sido la regulacién de los
sistemas de recuperacion de calor de la instalacion, cuyo uso puede llevar a un deterioro de
los mecanismos de dispersién. Para ello, se han ejecutado nuevas simulaciones variando la
temperatura de salida de los gases para observar el impacto de este parametro en el compor-
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tamiento de la pluma contaminante. De esta forma, mediante la simulacion de distintos esce-
narios es posible alcanzar un compromiso entre impacto ambiental y el consumo de combusti-
ble en la planta industrial.

La revisién del estado del arte revela que no abundan en la literatura casos que estudien la
aparicion de fendmenos de recirculacion del flujo causados por las caracteristicas del relieve y
la afeccion de estos ultimos al comportamiento de la dispersiéon en el ambito industrial. La prin-
cipal contribucién de esta tesis doctoral consiste, por tanto, en abordar un caso de estudio que
reuna dichas caracteristicas, asi como la definicion de una metodologia especifica para la
misma.

RESUMEN (en Inglés)

The global proliferation of dense built-up areas and high-rise structures is known to cause a
reduction in the flow circulation and pollutant removal capacity in urban landscapes. As a result,
air quality is becoming a major concern among governments and citizens, provided the negative
effects that breathing polluted air can have on humans’ health. In this context, the use of Com-
putational Fluid Dynamics (CFD) techniques is becoming very popular to analyse pollutant dis-
persion in urban studies, also fostered by an increasingly demanding environmental regulatory
framework. For emission sources of industrial scenarios, models based on empirical formula-
tions are more extended, providing faster but still satisfactory results despite their simpler for-
mulations.

However, for singular cases involving complex terrains or large obstacles in the close vicinity of
the source, empirical models cannot account for the effect of complex flow phenomena, which
in turn might play a crucial role in the pollutant plume behaviour. For these challenging scenar-
ios, a more robust approach is required to check the dilution effectiveness of the industrial chim-
neys, as often required for the request and renewal of the Integrated Environmental Authoriza-
tions (IEA).

In this research, a methodology for the development of a CFD model to analyse the pollutant
dispersion in singular industrial scenarios that suggest the use of a robust approach capable to
capture the physical processes of the flow has been designed. The case study consists of a
chemical plant located at the bottom of a valley, with mountains very close to the main source
and terrain elevations widely higher than the chimney.

The difficulties associated with modelling such a peculiar system as the atmospheric boundary
layer have received special attention in the design of the methodology. For this purpose, a com-
prehensive and critical review of the state of the art has been conducted, identifying the best
practices and recommendations identified in the literature. The methodology has been finally
validated against an experimental wind tunnel database.

The research pays special attention to the occurrence of complex flow phenomena with potential
of impacting the pollutant dispersion mechanisms. Additionally, the selection of a pollution miti-
gation measure has been proposed with the aim of evaluating its effectiveness through the
execution of new CFD simulations. The selected measured has been the variation of the gas
exit temperatures by waste heat recovery systems regulation, which is known to potentially de-
teriorate the dispersion mechanisms. By simulating different scenarios, it is possible to set the
optimal temperature conditions ensuring the best compromise between the environmental pol-
lution impact and the fuel consumption of the plant.

The review of the state of the art reveals that there are not cases in the literature that study the
occurrence of flow recirculation phenomena caused by the characteristics of the terrain and the
effect of the latter on the dispersion behaviour in the industrial field. The main contribution of
this doctoral thesis consists, therefore, in tackling a case study that meets these characteristics,
as well as the definition of a specific methodology for it.

SR. PRESIDENTE DE LA COMISION ACADEMICA DEL PROGRAMA DE DOCTORADO
EN ENERGIA'Y CONTROL DE PROCESOS
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1 Introduccion

El rapido crecimiento industrial y desarrollo econémico expetimentado a nivel global durante las
ultimas décadas ha llevado a una importante expansion de las zonas urbanas en muchas regiones del
mundo. Con el crecimiento de las zonas residenciales urbanas, otra tendencia que gana cada vez mas
fuerza es la construccion de edificios de grandes alturas, para dar cabida a una poblacién en ascenso,

especialmente en el caso de grandes ciudades.

De acuerdo a uno de los informes generados por las Naciones Unidas [1] en el afio 2022, el porcentaje
de la poblacién mundial residente en ciudades o asentamientos urbanos fue del 55.3% durante el afio

2018. Ademids, se espera que este porcentaje crezca hasta un 68% para el afio 2050.

Sin embargo, la proliferacién de areas de alta densidad de construcciones supone un importante
problema al provocar una reduccién en los mecanismos de circulacién del aire en entornos urbanos
y la capacidad de evacuacién de compuestos contaminantes. En consecuencia, los problemas de
calidad del aire se han convertido en una de las principales preocupaciones sociales y
gubernamentales, dado que gran parte de la poblacién mundial se encuentra expuesta a una atmoésfera
que no cumple los estindares legales de calidad del aire o las directrices de la Organizacién Mundial
de la Salud (OMS) [2]. Esta situacion es bastante preocupante teniendo en cuenta que numerosos
estudios asocian altos niveles de contaminacién atmosférica exterior con un amplio abanico de

efectos perjudiciales para la salud y el confort de la poblacion [3].

En este escenario, gobiernos y agencias medioambientales de todo el mundo estan definiendo
politicas para tratar de reducir la exposicion de la poblacién a la contaminacién ambiental, con claros
ejemplos como las Directivas europeas sobre calidad del aire adoptadas en las ultimas décadas. Este
tipo de regulaciones pretenden promover el desarrollo de estrategias de reduccién y control de
emisiones contaminantes en zonas urbanas, lo que en ultima instancia ha motivado el uso de técnicas

tradicionales y novedosas para modelizar la dispersién de contaminantes en la atmosfera.

La modelizacién de la dispersién de contaminantes se basa en el uso de ecuaciones matematicas para
simular el comportamiento de estos compuestos quimicos a través de la atmésfera. Su uso permite
predecir las concentraciones contaminantes que se van a obtener en zonas de interés como

consecuencia de la existencia de una fuente emisora.
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De entre los distintos tipos de técnicas mas extendidas, los modelos de mecéanica de fluidos
computacional (CFD) se han vuelto muy populatres para el estudio de la dispersion y la calidad del
aire en escenarios urbanos. El motivo de su éxito se encuentra en su capacidad para proporcionar
analisis fisicos complejos del flujo y generar resultados continuos en la totalidad del espacio

geométrico ocupado por el fluido.

El uso extendido de los modelos CFD ha permitido a planificadores urbanos y organismos
reguladores optimizar los disefios urbanos para mejorar las condiciones de ventilacién y calidad del
aire. Ademas, el uso continuado de estos modelos ha revelado una frecuente aparicién de fenémenos
de recirculacién del flujo en espacios urbanos, asi como un gran impacto de estos ultimos sobre los
mecanismos de dispersién de contaminantes, especialmente en zonas de construccién densas y de
gran altura. La aparicién de este tipo de fenémenos provoca el estancamiento y concentraciéon de los
contaminantes en zonas de transito de peatones, asi como en las proximidades de las fachadas de los
edificios donde se sitdan las tomas de ventilacién para el interior de las viviendas. La utilizacion de
un modelo CFD resulta de gran utilidad para modificar los disefios urbanos y tomas de aire en
edificios, asi como para posicionar las chimeneas de los edificios, alejandolas de la zona de influencia

de los fenémenos de flujo para minimizar los riesgos de la contaminacion.

La utilizacién de modelos de dispersiéon también ha sido habitual en el ambito industrial, donde se ha
empleado bien con objetivos de disefio de las chimeneas de evacuacién de gases o bien como
herramienta para verificar el cumplimiento de las exigencias regulatorias. Sin embargo, en estudios
industriales, la eleccién por excelencia ha sido los denominados modelos operacionales o de respuesta
rapida. Este tipo de formulaciones permiten realizar simulaciones de dispersién con un coste
computacional relativamente bajo y unos tiempos de calculo reducidos, por lo que habitualmente han
formado parte de sistemas de soporte a la decisiéon donde los tiempos de respuesta son un requisito

fundamental.

Los modelos de dispersion operacionales son capaces de generar resultados validos en una gran
variedad de escenarios de estudios, asf como en la mayor parte de localizaciones donde habitualmente
se ubican gran parte de las instalaciones industriales contaminantes. Ademas, como prueba de su
buen desempefio y amplia aceptacion, varios organismos medioambientales recomiendan o incluso
imponen el uso de un modelo especifico para la realizacion de los estudios de dispersion que se exigen

para solicitar o renovar los permisos de emision a la atmosfera en instalaciones industriales.

Sin embargo, la evidencia cientifica de las ultimas décadas ha puesto de manifiesto que el
comportamiento de los modelos de respuesta rapida empeora de forma notable bajo determinadas
condiciones. Los escenarios que presentan relieves complejos y abruptos son una de las situaciones
mas problematicas para este tipo de modelos, que pueden suponer un deterioro importante en los

resultados de dispersion obtenidos. En presencia de terrenos abruptos, la compleja interaccioén que
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se produce entre la superficie de este tltimo y el viento incidente puede dar lugar a la formacién de
zonas de recirculacion del flujo, de forma similar a como sucede en escenarios urbanos con edificios
de grandes alturas. Ante la aparicion de fenémenos complejos de flujo, es necesario emplear modelos
capaces de simular adecuadamente los procesos fisicos subyacentes. Sin embargo, los modelos
operacionales no cumplen este requisito, ya que estan basados en formulaciones empiricas e hipotesis

simplificadas, lo que explica su peor comportamiento en este tipo de escenarios.

En consecuencia, confiar unicamente en el uso de modelos de respuesta riapida puede no ser
suficiente para comprender el impacto de la contaminacién de las chimeneas industriales cuando éstas
se sitdan en entornos singulares y complejos. En estos casos singulares, los gases emitidos pueden
verse afectados por fenémenos complejos del flujo, alterando el comportamiento esperado de la
pluma de forma similar a lo que sucede con las chimeneas situadas en entramados urbanos. Estos
casos complejos deben ser abordados con técnicas de modelizaciéon mas avanzadas como son los
modelos CFD. De otro modo, la influencia de las zonas de recirculacién y fendmenos complejos del
flujo podrian no estar teniéndose en cuenta de forma adecuada en las simulaciones, comprometiendo

asf la efectividad del disefio de la chimenea o los resultados del estudio de impacto.

Hsta tesis doctoral se ha centrado en el desarrollo de un modelo CFD para estudiar la dispersién de
contaminantes desde una instalacién industrial. La localizacién y caracteristicas del caso de estudio
elegido cumple los criterios de singularidad y complejidad previamente explicados que conllevan la
necesidad de uso de modelos capaces de simular los procesos fisicos como es el CFD. El caso de
estudio consiste en una planta quimica ubicada en el fondo de un valle, con formaciones montafiosas
muy proximas a la instalacién que presentan una elevaciéon que supera ampliamente la altura de la

fuente emisora principal.

En el estudio, se concede especial atencion a la ocurrencia de fendémenos del flujo con potencial de
afectar el comportamiento de la pluma de contaminacién y la efectividad de dilucién de la chimenea

bajo dichas condiciones.

Por otro lado, aprovechando la versatilidad de los modelos CFD para llevar a cabo estudios
paramétricos, se ha propuesto una medida de mitigacién de impacto contaminante para su simulacion
en el modelo CFD, con el objetivo de poder evaluar su efectividad. La medida propuesta ha sido la
regulacién del uso de los sistemas de recuperacién de calor de la instalacién. Este tipo de sistemas se
ha vuelto muy popular en industrias de todo tipo que incluyen procesos de combustién por su
potencial para reducir el consumo de combustible y mejorar la eficiencia energética del proceso. Sin
embargo, es un hecho que la reducciéon de la temperatura de salida de los gases por las fuentes
industriales conlleva as{ mismo una reduccién de la inercia de los mismos, lo que perjudica a los
mecanismos de dispersion haciendo que los contaminantes lleguen a nivel de suelo en distancias mas

proximas a la fuente y en una concentracién superior. Para evaluar la efectividad de dicha medida, se
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propone la ejecucion de nuevas simulaciones variando la temperatura de salida de los gases de forma

que permita observar el impacto de este paraimetro en el comportamiento de la pluma contaminante.

En este punto, es importante hacer énfasis en que el desarrollo de un modelo CFD no resulta una
tarea trivial. Una revisién de algunos de los estudios mas citados de la literatura revela rapidamente
cudles son las principales dificultades a las que se debe hacer frente cuando se desea aplicar este tipo
de modelos al estudio de la atmosfera. La peculiaridad de la capa limite atmosférica hace que la
creacién de modelos numéricos CFD, presente sus propias dificultades y peculiaridades. En
consecuencia, muchos de los supuestos y practicas frecuentemente adoptadas en estudios de flujos
industriales, ambito de aplicacién por excelencia del CFD, no resultan validos en escenarios

atmosféricos, con condiciones muy alejadas respecto a los anteriores.

Por ser esta una cuestion de gran importancia para la construccién de un modelo numérico robusto,
se le ha concedido una especial dedicaciéon en la presente investigacion, especialmente en lo que
respecta a la definicién de la metodologia y al enfoque seguido en la revisién del estado del arte. Asi
mismo, se debe destacar el hecho de que se ha intentado recurrir, en la medida de lo posible, al uso
de datos procedentes de fuentes publicas y recursos libres. Aunque no ha sido posible extender esta
practica a la totalidad del proceso, se ha tratado de implementar lo maximo posible para poder acercar
la metodologia a otros investigadores del ambito que deseen aplicarla en sus estudios, tratando asi de
limitar la dependencia de recursos menos accesibles o que sélo pueden ser facilitados por

determinados entes privados.

La metodologfa disefiada para el desarrollo del modelo CFD se ha testeado contra una base de datos
experimental de tanel de viento, permitiendo asi la validacién del modelo de forma previa a la

aplicacion al caso de estudio real.

A continuacion, se detallan las distintas secciones en las que se ha estructurado el presente documento
de tesis doctoral, junto con una descripcion de los contenidos mas relevantes que se pueden encontrar

en cada una de ellas.

A la presente seccion “1. Introduccién”, le sucede el apartado denominado “2. Objetivos”, en el que

se exponen la motivacion y los principales objetivos que persigue la presente tesis doctoral.

Seguidamente se tiene la seccién “3. Antecedentes”, en la que se recopila informacién de relevancia
relativa a la atmosfera terrestre y sus particularidades. Este apartado pretende proporcionar la base
para comprender muchas de las implicaciones asociadas a la tarea de la modelizacioén atmostérica, asi
como los pasos fundamentales del proceso de dispersion de contaminantes. Esta seccion se
complementa ademds con una breve consideracion del contexto legislativo de aplicacion, responsable
en muchos casos de la decision por parte de las industrias contaminantes de aplicar modelos de

dispersién de contaminantes.
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Posteriormente se encuentra la seccién “4. Estado del arte”; la cual se encuentra dividida en dos
partes diferenciadas. En la primera parte se realiza una comparacioén entre la aplicacién de modelos
CFD vy los denominados modelos operacionales o de respuesta rapida para dispersion de
contaminantes en escenario industrial, justificando la eleccién de los primeros en el presente trabajo.
La segunda parte consiste en una revision del estado del arte de aplicacion de modelos CFD al estudio
de flujo y dispersién atmosférica en escenarios urbanos e industriales durante las dltimas cinco

décadas, sentando asi las bases para el desarrollo de los trabajos en sucesivas secciones.

En la seccién “5. Descripcion del caso de estudio” se presenta de forma detallada el caso de estudio
elegido, justificando ademas el interés que dicha seleccion tiene para los objetivos de la investigacion.
También se facilitan los principales valores necesatios para la ejecucion de las simulaciones y, en caso
de ausencia de estos dltimos, se exponen los métodos de calculo seguidos para su estimacion.
Finalmente, se realiza la seleccién del conjunto de escenarios de calculo considerados en la ejecucion

de las simulaciones.

La seccién “6. Metodologia” es la mas extensa del todo el documento y recoge de forma detallada la
descripcion de la metodologia para el desarrollo del modelo CFD, que es el principal objetivo de la
presente investigacion. Cada una de las fases necesarias para desatrollar este tipo de modelos ha sido
abordada de forma individual en su correspondiente subseccion, con un énfasis especial en las etapas
de generacién del dominio geométrico y el mallado. El disefio de la metodologia se ha realizado y
justificado en base a una extensa revisiéon del estado arte de la literatura y evidencia cientifica de las
ultimas décadas. De esta forma, el lector podra identificar pequenas revisiones del estado del arte
individuales asociadas a cada una de las etapas de desarrollo del modelo en sus diferentes
subsecciones. Esta tarea se ha realizado con un enfoque de revision critica, seleccionando las mejores
practicas en los casos en los que ha sido posible y justificando la no adopcién de las mismas en otras
cuestiones del modelo en las que, por la naturaleza del caso de estudio elegido, no resulta viable su

aplicacion.

Enla seccién “7. Validacion” se puede encontrar la descripcion del proceso de validacion del modelo,
siendo la unica excepcién en las etapas de desarrollo del modelo que no ha sido incluida dentro de la
seccion anterior. La validacion es un paso fundamental en la aplicacién de un modelo numérico, ya
que permite determinar la coherencia y veracidad del modelo para reflejar la realidad que se intenta
representar. Para ello, se ha utilizado un caso de simulacion fisica de flujo y dispersién en tanel de

viento procedente de una base de datos experimental publica.

A continuacién, la seccion “8. Resultados y discusion” muestra los resultados obtenidos en las
simulaciones de los distintos escenarios de estudio considerados y su analisis. Los resultados se
presentan en distintos formatos de utilidad, como son los graficos de contornos o las denominadas

iso-superficies de valores, ambos muy frecuentes en este tipo de estudios CFD. Con estas
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representaciones se pretende prestar especial atenciéon a la morfologia e impacto de la pluma

contaminante sobre el terreno circundante, asf como a los fenémenos de recirculacion del flujo.

Tras la exposicion de los resultados, la seccion final “9. Conclusiones” hace una recopilacion de las
principales conclusiones derivadas de la investigacion, tanto en lo que respecta a los resultados de las
simulaciones, como a la experiencia derivada de la aplicacion y desarrollo de la metodologfa. En esta
seccion se observan, ademas de los resultados de dispersion normales, el impacto de la regulacién de
los recuperadores de calor, practica elegida como medida de mitigacién de la contaminacién en

determinados escenarios meteorologicos.

Por dltimo, en este trabajo se ha incluido una seccién denominada “10. Lineas de investigacion
futura” en el que, como su nombre indica, se exponen posibles lineas de investigacion futura y de

mejora y ampliacién de los objetivos del trabajo.

Como comentario final, se desea resaltar el hecho de que no abundan en la literatura ejemplos de
estudios que aborden el impacto de localizaciones y condiciones singulares sobre los mecanismos de
dispersién de contaminantes. De forma mds especifica, no se han identificado casos previos de
estudios centrados en la aparicion de fendémenos de recirculacion del flujo causados por las
caracteristicas del relieve y la afecciéon de estos ultimos al comportamiento de una pluma
contaminante en el ambito industrial. Por lo tanto, el abordaje de estas dos cuestiones de forma
simultanea mediante el desarrollo de un modelo CFD constituye la principal contribucién al estado

del arte de esta tesis doctoral.
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Objetivos

La motivaciéon de esta tesis doctoral se encuentra en ayudar a las industrias contaminantes a

comprender mejor el impacto de sus emisiones atmosféricas, asi como facilitar la implantacién de

medidas para minimizar dichos impactos y acogerse a las exigencias normativas en materia

medioambiental.

El objetivo fundamental de esta tesis es investigar el disefio y desarrollo de una metodologia de apoyo

a la toma de decisiones sobre protocolos de actuacién para la mitigacion de eventos no esperados

relacionados con la dispersion de contaminantes en entornos industriales. Este objetivo general se

puede descomponer en los siguientes objetivos especificos.

Identificar escenarios singulares de dispersion de contaminantes en la atmosfera que
determinen la necesidad de uso de modelos de dinamica de fluidos computacional (CFD)
frente a los modelos operacionales o empiricos, generalmente mucho mas extendidos.
Dichos escenarios se caracterizaran por condiciones fisicas que dan lugar a fenémenos de
flujo cuya complejidad hace necesaria la simulacién de los procesos fisicos involucrados. Asi
mismo, se seleccionara un caso de estudio que reuna las caracteristicas identificadas para su

analisis mediante CFD.

Desarrollar una metodologia que permita el desarrollo de modelos CFD para el estudio de
la dispersion de contaminantes desde fuentes industriales localizadas en entornos singulates.
Dicha metodologia cubrira las distintas fases de creacion de un modelo numérico, atendiendo
a las particularidades que presenta la modelizacién de la capa limite atmosférica. Dichas
particularidades estan relacionadas con la escala y magnitud de las caracteristicas del flujo,
muy distintas de la mayorfa de las simulaciones de fluidos en escenarios industriales. La
metodologia planteada debera abordar cada uno de estos aspectos particulares de una forma

adecuada.

Simular y analizar el resultado de la emisiéon de contaminantes del caso de uso seleccionado
en un conjunto de escenarios. Estos escenarios se determinaran a partir del estudio de las

condiciones meteorologicas del entorno, prestando especial atencién a aquellas condiciones
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de viento que puedan producir fenémenos de recirculacion del flujo, lo que puede dar lugar

a comportamientos inesperados y complejos en el transporte de los contaminantes.

Analizar la eficacia de protocolos de actuacién propuestos para reducir el impacto de los
contaminantes emitidos. Como se vera mas adelante, la medida elegida consiste en la
actuacion sobre los recuperados de calor instalados en los circuitos de combustion. La
regulacion de estos sistemas permitird aumentar las temperaturas de salida de los gases, lo
que se traducird en una mayor velocidad y dispersion de los mismos en la atmosfera.
Mediante este andlisis, los industrias emisoras pueden llegar a un balance entre el aumento
del coste energético y la reduccién del impacto contaminante, necesario cuando se den las
condiciones meteorolégicas desfavorables para la dispersion identificadas en el objetivo

anteriot.
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La atmosfera es un sistema de vital importancia para la vida en la Tierra, actuando como escudo
protector contra la radiacién ultravioleta y ayudando a regular la temperatura del planeta. Para los
seres vivos, la atmosfera también juega un papel fundamental en cuanto a la provisién de oxigeno y

de diéxido de carbono para la fotosintesis de las plantas.

3.1 Atmdsfera, composicidon y contaminacion.

A nivel estructural, la atmdsfera consiste en una capa gaseosa o mezcla de gases que envuelve el
planeta y se extiende hasta una altura de 600 km de altitud. Dentro de su estructura se pueden
distinguir cinco regiones o subcapas, que se definen a partir de su perfil térmico vertical, incluyendo
gradientes de temperatura tanto positivos como negativos. Las distintas capas que la componen, de

acuerdo a los datos del Servicio Nacional de Meteorologia americano [4], son las siguientes.

e Troposfera. Es la capa mas cercana a la supetficie y se extiende hasta los 6-20 km de altitud,
aunque esta distancia es variable segun se considere la region del Ecuador (18-20 km) o los
polos (6 km). En esta capa, la temperatura disminuye con la altura hasta su limite superior,
la denominada tropopausa, donde alcanza los -51 °C. Los fenémenos meteorolégicos mas
importantes ocurren en esta capa.

e Estratosfera. Esta capa se encuentra por encima de la troposfera y se extiende hasta unos
50 km. En ella la temperatura aumenta con la altura hasta un valor cercano a -15 °C en su
limite supetior, denominado estratopausa. La mayor parte del ozono atmosférico se
concentra en esta region, por lo que también se la conoce cominmente como capa de ozono.
El proceso de formacion del ozono es el responsable de la liberacién de calor que da lugar
al aumento de temperatura. La troposfera y estratosfera concentran conjuntamente el 99%
de la masa de los gases atmosféricos.

e Mesosfera. Se sitda sobre la estratosfera y en ella la temperatura disminuye con la altura
hasta su limite supetior, la mesopausa, que se sitda a unos 85 km de altitud con una

temperatura del orden de -120 °C.
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e Termosfera. Se extiende hasta los 600 km y en ella se localizan los satélites. La temperatura

comienza a aumentar de nuevo con la altura.

e Exosfera. Es la ultima capa de la atmosfera y tiene un espesor muy fino.

En este punto cabe destacar que el interés de este trabajo se centra en la troposfera, por ser la capa
en la que se produce la dispersién y reaccion de la mayor parte de los contaminantes y la interaccién
directa con la biosfera. En la troposfera, los gases y aerosoles que la componen se mezclan y cambian

constantemente.

Atendiendo de forma mas detallada a la composicién atmosférica, se puede distinguir entre
componentes constantes, cuya proporciéon permanece inalterada, y componentes variables cuya
concentracion varia en el tiempo y el espacio. Asi mismo, la composicién atmosférica varia con la
altura, siendo especialmente notable la variacion en la concentracion del vapor de agua, que se tiende
a concentrar en las capas mas proximas a la superficie. La Tabla 1 recoge la composicién tipica media

atmosférica segin datos de la Agencia Espacial de los Estados Unidos (NASA) [5].

Componentes principales

Compuesto Concentracion
Nitrégeno (No) 78.08%
Oxigeno (Oy) 20.95%

Componentes menores

Compuesto partes por millon
(ppm)
Argbn (Ar) 934
Dioéxido de carbono (COy) 415
Neén (Ne) 18.18
Helio (He) 5.24
Metano (CHy) 1.7
Criptén (Kr) 1.14
Vapor de agua (H>O) 0.55

Tabla 1. Composicion atmosférica.

Teniendo en cuenta esta composicion tipica, se puede definir la contaminacién atmosférica como la
presencia en el aire de materias o formas de energia en concentraciones elevadas sobre su nivel
ambiental normal, de forma que supongan un riesgo, daflo o molestia para los seres vivos. El origen
de estas sustancias contaminantes que se producen en forma de emisiones a la atmosfera puede ser

natural o artificial.
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e Origen natural. Sustancias originadas por la actividad biol6gica de la biosfera, la actividad
geologica de la Tierra, procesos como incendios de causa natural o impactos de asteroides y
el intercambio estratosférico-troposférico.

e Origen antrépico o artificial. La actividad antropogénica, como la quema de biomasa y los
combustibles fosiles, también constituye una importante fuente de gases con un notable
impacto en la quimica troposférica. De hecho, se cree que la actividad humana ha sido la
causa del aumento de los gases de efecto invernadero (GEI) en la atmésfera durante los
ultimos 150 afios. La emisién antropogénica de gas mas significativa es la de dioxido de

catbono (COy) procedente de la quema de combustibles fésiles, seguida del metano (CHy).

Ademas de su procedencia, los contaminantes también pueden clasificarse de acuerdo a su tipologia.

e Contaminantes primarios. Son aquellos que proceden directamente de las fuentes de

emision y son responsables de la mayor parte de la contaminacion atmostérica.

e Contaminantes secundarios. Estos contaminantes se forman por interaccién quimica
entre los propios contaminantes primarios o entre estos ultimos y otros agentes atmosféricos

tales como la radiacién solar y el vapor de agua, originaindose compuestos nuevos.

La Agencia Europea del Medioambiente [6] identifica los siguientes contaminantes primarios

principales:

e DParticulas sélidas (PM). Se puede distinguir entre particulas finas con un diametro inferior a

2.5 micras (PM2.5) y didmetros inferiores a 10 micras (PM10).
e Oxidos de azufre (SOx).
e Oxidos de nitrégeno (NOx).
e Amoniaco (NH3).
e Monodxido de catbono (CO).
e Metano (CHy).
e Compuestos organicos volatiles (COVs) como el benceno (ben).

e Hidrocarburos policiclicos como el benzopireno (BaP).

Entre los contaminantes secundarios se encuentran, ademas de algunos compuestos ya listados como
contaminantes primarios, el ozono (O3) que a nivel de la superficie se forma a consecuencia de las

reacciones quimicas de otros gases en presencia de la luz solar.

Por otro lado, cuando se habla de contaminacién atmosférica es importante distinguir entre dos

conceptos.

e Inmision. Concentracién de contaminantes en un instante o periodo determinado a nivel de

suelo. Los valores de inmisién son objeto de la directiva de calidad del aire.

Pagina 34 de 211



3 Antecedentes

e Emision. Cantidad de contaminante vertido a la atmdsfera desde un foco. Los valores de

emisién son objeto de la directiva de emisiones industriales.

3.2 Dispersion de contaminantes en la atmdsfera

Los distintos contaminantes atmosféricos vertidos a la atmoésfera sufren un proceso de dispersion a
través del aire, dando lugar a cambios en las concentraciones de dichos compuestos que vatfan tanto
en altura como a lo largo del espacio. En general, la mayor parte de los contaminantes se difunde
hacia la parte baja de la atmdsfera, regién donde estin sometidos a la accién quimica de otras especies

presentes y a la accion fisica de los fendmenos meteorolégicos que abundan en esta zona [7].

El proceso de dispersion de los contaminantes emitidos a la atmésfera consta de diversas etapas. En
primer lugar, los contaminantes emitidos sufren un primer proceso de mezcla a causa de la turbulencia
atmosférica, favorecida esta ultima por la interaccion de la atmosfera con la superficie terrestre. Este
proceso tiene lugar en la zona mas baja de la troposfera, que se denomina capa de mezcla. Los
contaminantes que no llegan a traspasar esta capa poseen tiempos de vida cortos y regresan a la
superficie de la tierra en un lugar relativamente cercano a la emisién, aunque pueden sufrir alguna

transformacién quimica en su trayectotia [8].

La altitud a la que se encuentra la capa de mezcla es muy variable, pero en general se puede situar
entre los 50 metros y los 3 kilémetros de altitud [9], [10]. No obstante, lo habitual es que se sitie en
torno a unos 2 km durante el dia y unos centenares de metros durante la noche. Cuando el nivel de
turbulencia es elevado, se favorece el contacto intimo entre contaminantes provocando una
distribucién homogénea de los mismos en toda la capa de mezcla. En este proceso, los contaminantes
son libres de desplazarse, tanto vertical como horizontalmente, gracias a las turbulencias que se
generan en las capas bajas de la atmosfera [7]. Por definicion, la dispersion turbulenta es un fenémeno
que se caracteriza por la combinacién de los términos de difusion y adveccion turbulentas,

mecanismos muy dependientes de las caracteristicas del flujo en cuestion [8].

e  Advecciéon. Movimiento de las particulas contaminantes que se produce a lo largo del grueso
del flujo. Se produce por incorporacién de los contaminantes a las masas circulantes de aire
que generalmente dan lugar a una distribucién homogénea de los contaminantes en una
extensa regién horizontal de la atmésfera. No obstante, los gradientes térmicos hacen que
también se produzcan movimientos convectivos o ascensionales de las masas de aire, lo que
también contribuye a su dispersion.

e Difusion. Movimiento neto de particulas desde zonas de concentracion elevada a otras con

menot concentracion.
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Estos términos se encuentran presentes en la ecuacion que describe el transporte de contaminantes
en un fluido (ecuacién de transporte), que se deriva de la ley de conservacién de la masa de un
componente de concentracion C. En flujos turbulentos, la forma de la ecuacion de transporte mas
extendida en el ambito de la dispersién atmosférica se muestra en la expresion (1), la cual indica la

variacién de la concentracion de una especie determinada con el tiempo.

ac

Jat

d(w'c’y aW'c’) aw'c)
d0x dy 0z

= —V(v¢) + S¢ + D V3¢ — ©)

La parte derecha de la expresion (1) describe el proceso de adveccién, los términos de fuente o entrada
de concentraciones en el modelo, la difusiéon molecular y los flujos turbulentos horizontal y vertical,
respectivamente. Dado que en la atmésfera la mezcla turbulenta es varios 6rdenes de magnitud mas
efectiva que la difusién molecular, el tercer componente de la expresion (1) se puede eliminar

generalmente, excepto en el caso de flujos laminares.

Siguiendo con el ciclo de dispersion, la distancia a la que los contaminantes se alejan de los focos
emisores dependerd en mayor o menor medida de su estabilidad quimica y del medio reactivo que
vaya encontrando en su trayectoria. Ademas, la influencia de la dispersion turbulenta va ganando peso
a medida que el flujo se aleja de la fuente emisora, siendo menos importante en las proximidades del
foco. Posteriormente, los contaminantes pueden retornar a la superficie terrestre o bien sufrir
transformaciones quimicas, dando lugar a los ya mencionados contaminantes secundarios. La ultima
ctapa del ciclo de los contaminantes consiste en el retorno de los contaminantes a la superficie
terrestre por una de las dos vias posibles [8]. Una de ellas consiste en la deposicion humeda, mediante
la cual los contaminantes son transferidos a la superficie terrestre en forma acuosa, ya sea
incorporados en el agua de lluvia, en la nieve o en la niebla. La otra via de retorno consiste en la
transferencia directa, por accién de la gravedad, del gas o de la particula a la superficie terrestre
(deposicion seca). La Figura 1 muestra esquematicamente la forma de estos dos mecanismos de

eliminacién de los contaminantes del aire.
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Figura 1. Mecanismos de deposicion de particulas contaminantes. Fuente: traduccién de [8§].
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Cabe sefialar que los contaminantes emitidos por el hombre son, en general, muy solubles, debido a
que son los que suelen estar en forma oxidada, con lo que la transferencia a la superficie terrestre

ocurre principalmente, por deposicién humeda.

A diferencia de lo que ocurre por debajo de la capa de mezcla, en la zona superior de la troposfera y
en la estratosfera los movimientos de las masas de aire son mucho mads regulares. En la practica, se
pueden distinguir en esta zona unos modelos de circulacién global que afectan a todo el planeta. Los
contaminantes que se incorporan a estos movimientos convectivos de las masas de aire se desplazan
grandes distancias antes de regresar a la superficie terrestre. En consecuencia, los efectos de dichos
contaminantes se pueden sentir en lugares remotos al foco emisor, por lo que se habla entonces de
contaminacién transfronteriza. Un ejemplo representativo corresponde a la lluvia 4dcida ya que los
oxidos de azufre y de nitrégeno generados pueden desplazarse grandes distancias, manifestaindose las
consecuencias de su vertido en lugares muy alejados del foco emisor, incluso en pafses distintos al de
la emisién de origen [7]. No obstante, el comportamiento de los contaminantes en la estratosfera no
serd objeto de estudio en esta tesis, ni tampoco lo seran las zonas altas de la troposfera, ya que la
region de interés para los objetivos de la investigacion es la capa de mezcla, siendo esta subcapa

concreta de la troposfera la que se pretende simular con un modelo numérico en el presente trabajo.

3.3 Consideraciones para la modelizaciéon atmosférica

Se denomina capa limite atmosférica a la parte mas baja de la atmdsfera que se forma debido a la
interaccién de esta ultima con la superficie planetaria a través de una escala temporal de un dia o
menos [9]. Se puede considerar que esta capa comprende una porcion igual al 10% mas bajo de la

troposfera.

Una forma interesante de analizar la estructura del flujo atmosférico se basa en la teoria enunciada
por el fisico Prandtl en 1904 [11]. Segin esta teotia, en fluidos poco viscosos como el aire, el flujo
puede dividirse en dos regiones diferenciadas. Por un lado, se genera una capa viscosa y fina en las
proximidades de las superficies sélidas. En esta capa, conocida como capa limite superficial, los
efectos viscosos tienen gran importancia. Por otro lado, el flujo presenta una regioén exterior sobre la
cual resulta de aplicacién las ecuaciones de Euler y Bernoulli. La realizacién de ensayos con taneles
de viento durante las dltimas décadas sirvié para confirmar la teorfa de que la atmosfera presenta dos
regiones diferenciadas. En la regién externa, también conocida como capa de Ekman o atmosfera
libre, el flujo apenas se ve afectado por las caracteristicas de la superficie terrestre y el efecto de
Coriolis derivado de la rotacion terrestre afecta de forma significativa. En cambio, en la regién interna
del flujo, también conocida como capa superficial, el flujo depende en gran medida de las
caracteristicas de la superficie sobre la que se desarrolla y no se ve afectado apenas por la rotacién.

La Figura 2 muestra de forma grafica la distribucién de las distintas regiones atmosféricas.
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Figura 2. Division de la troposfera en dos regiones, la capa limite cercana a la superficie y la
atmosfera libre. Fuente: traduccion de [9].

La adopcién del término de capa limite en las ciencias atmosféricas surgié como resultado de la

aplicacion de las teorfas desarrolladas para fluidos al escenario de la atmdsfera real.

La teorfa de Prandtl sobre la capa limite atmosférica también describe a esta dltima como una region
en la que la velocidad del fluido aumenta desde cero a nivel de la superficie hasta un valor maximo,
practicamente constante, en la parte superior de la misma [11]. El espesor de esta capa se denomina
altura de gradiente. Por encima de esta altura, se tiene la citada capa de Ekman, en la cual el viento

caracteristico de esta zona se conoce como viento geostréfico [12].

La capa limite atmosférica se caracteriza por la presencia de fendmenos turbulentos, los cuales se
generan normalmente por efecto del rozamiento del viento con la superficie terrestre. Los gradientes
térmicos también juegan un papel importante en la atmosfera, pudiendo contribuir a la generacién o,
por contra, la supresién de los niveles de turbulencia [13]. Ademds, la variedad de escalas de vértices
que se puede encontrar es muy amplia, contribuyendo cada una de ellas a su manera en el trasporte y

difusién de contaminantes.

Un aspecto interesante derivado de este fendmeno es la variabilidad del espesor de la capa de mezcla
a lo largo del dfa, con alturas que pueden variar desde los 50 m hasta los 3 km [9], [10]. Durante el
dia, la luz solar calienta la superficie terrestre y transmite el calor a la atmésfera por conveccién. El
aire caliente tiende a ascender mientras que el aire mas fresco tiende a bajar a la superficie,
produciéndose asi un movimiento de masas de aire que resulta en estructuras de vortices. En estas
circunstancias, existe una gran turbulencia a lo largo de todo el espesor de la capa de mezcla durante
el dia, que aumenta de espesor y da lugar a lo que se conoce como estratificaciéon atmosférica
inestable. Por el contrario, durante la noche se produce el enfriamiento tanto de la superficie como
de la atmosfera, lo que suprime la turbulencia [13]. En esta situacion, las capas de aire mas frio se
encuentran en la parte mas baja de la atmésfera mientras que las més calientes se situaran por encima
sin existir mezcla o intercambio de masa entre las mismas. Esta condicién atmosférica se conoce
como estratificaciéon estable y en ella el espesor de la capa limite atmosférica se reduce. La
representacion del aspecto y los fenémenos que se experimentan en la capa de mezcla durante el dia

y la noche se pueden observar en la Figura 3.
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Aspecto de la capa de mezcla durante el dia

Aspecto de la capa de mezcla durante la noche
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Figura 3. Representacién del aspecto y distribucion de los fené6menos de flujo que se producen en la
capa de mezcla durante el dia (arriba) y durante la noche (abajo) a consecuencia de la variacion de
los fenémenos térmicos. Fuente: adaptacion de [13].

Ademis de estas dos condiciones atmosféricas, existe un tercer estado atmosférico posible que se
denomina condicién neutra o neutralmente estratificada. Cuando la intensidad de los vientos es
suficientemente grande, los efectos térmicos se vuelven despreciables en comparacion, por lo que la
turbulencia se genera principalmente por medios mecanicos y no por gradientes térmicos. El flujo
neutro, en el cual los efectos de flotacion (bugyancy effects) por gradientes térmicos se consideran
despreciables, es la condicién que se reproduce de forma mas habitual en los ensayos en tunel de
viento. Aunque en la realidad no es habitual que se produzca esta condicion, ya que se trata mas bien
de una idealizacion del estado de la atmdsfera, es una de las condiciones miés utilizadas en estudios
de viento y en la practica se puede aproximar a un estado de fuertes vientos en un dia completamente

cubierto de nubes [10].

Es importante tener en cuenta esta distincién para fijar el tipo de simulaciones que se van a llevar a
cabo, definiéndose asi lo que se conoce como atmosferas neutras (sin efectos térmicos), atmosferas
estables (estratificacion de las masas de aire en capas estables) o atmésferas inestables (estratificacién
inestable que da lugar a movimientos verticales entre capas por diferencias térmicas). Para definir el
estado atmosférico en funcién de las condiciones meteorolégicas predominantes resulta muy util la
clasificacién de Pasquill [14]. Esta clasificacién, recogida en la Tabla 1, define 6 tipos de clases de
estabilidad de la atmésfera distintas en funcién de parimetros meteorologicos: muy inestable (A),

inestable (B), ligeramente inestable (C), neutra (D), ligeramente estable (E) y estable (F).
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Dia (insolacién diurna) Noche (horas nocturnas)

Velocidad Fuerte | Moderado | Ligero Cielo cubierto de Cielo cubierto

superficial del capa de nubes finas mas denso
viento o neblina

<1m/s A A B E F
1-3m/s A B C E F
3—-5m/s B C C D E
5-8m/s C D D D D
>8m/s D D D D D

Tabla 2. Clases de estabilidad atmosférica de Pasquill.

Atendiendo a la clasificacién de Pasquill se puede obsetvat que velocidades a pattit de 5 m/s implican

generalmente una condicién de atmésfera neutra.

No obstante, las caracteristicas de la atmoésfera también se pueden analizar en funcién de los
principales numeros adimensionales estudiados en mecanica de fluidos. Uno de los parametros
adimensionales mas significativos en el ambito de los estudios atmosféricos es el numero de
Richardson por su relevancia en la descripcion de los procesos de mezcla turbulenta. El nimero de
Richardson representa el cociente entre los términos inerciales o mecanicos y los términos de empuje

o efectos térmicos segin la expresion (2).

a
Ri = iigz @)
* (%)

donde g es la aceleracion de la gravedad, pg la densidad del fluido, v la velocidad del fluido y z la
coordenada vertical. El equilibrio desestabilizado por el gradiente de velocidad es contrarrestado por
el empuje debido al gradiente de densidad. Numeros de Richardson elevados implican gradientes de
densidades importantes en relacién a los gradientes de velocidades, por tanto, se asocian con flujos
laminares estables. En la atmosfera, la abundancia de fenémenos turbulentos denota numeros de
Richardson pequefios, por debajo de 0, que son indicativos de un flujo inestable con fuertes
movimientos térmicos. En cambio, para atmésferas neutras este valor se sitda tipicamente entre 0 y

0.25, lo que implica una situacién de menor turbulencia.

Otros parametros adimensionales de interés de cara a la caracterizacién del flujo atmosférico son los
numeros de Mach, Prandtl y Schmidt. El primero se define como el cociente entre la velocidad del
fluido y la velocidad del sonido a través del mismo, relacién que arroja un valor bajo en el caso de
estudios de capa limite atmosférica. El numero de Mach tiene implicaciones de cara a la
caracterizacion de la dispersion de gases en la atmosfera como se vera durante el presente trabajo. El

namero de Prandtl es un pardmetro adimensional proporcional al cociente entre la velocidad de
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difusién de la cantidad de momento (viscosidad cinematica) y la difusividad térmica (calculada en

base a la conductividad térmica del fluido y el calor especifico).

Por su parte, el nimero de Schmidt se considera a la transferencia de masa lo que el nimero de
Prandtl a la transferencia de calor. De esta forma, el nimero Schmidt se expresa como el cociente
entre la difusividad turbulenta del momento y la difusividad o transporte turbulento de la masa. La
importancia de estos nimeros en el estudio de la capa limite atmosférica reside en la necesidad de
especificar estos valores en el modelo para poder realizar las simulaciones. Aunque generalmente se
insertan en el modelo como valores constantes, la realidad es que son una funcién de las condiciones
del flujo en cada instante. Las expresiones de los numeros de Prandtl y Schmidt se observan en las

expresiones (3) y (4).

Pr—u. % 3)

K

u
Sc=—— <
c Do

donde p es la viscosidad dindmica, ¢, el calor especifico, D es la difusividad de la masa y K es la

conductividad térmica.

Por ultimo, otro de los nimeros adimensionales mas importantes a analizar para la caracterizacion de
la capa limite atmosférica es el nimero de Reynolds. Es el parametro mas utilizado para establecer la
diferencia entre flujos laminares y turbulentos y se define como el cociente entre las fuerzas de inercia

y las fuerzas viscosas segin la expresion (5).

_vL-p ®)
U

donde L es la escala de longitud caracteristica del flujo.

Re

De forma orientativa, se considera que nimeros de Reynolds inferiores a 2300 denotan flujo laminar,
mientras que nimeros de Reynolds superiores a 4000 son indicativos del régimen turbulento. Los
valores situados entre medias corresponderias al régimen de transicién. No obstante, en la realidad el
paso de un régimen a otro puede producirse a distintos valores del nimero de Reynolds dependiendo

de otras condiciones del flujo.

En el caso del estudio de la capa limite atmosférica, la baja viscosidad cinematica del aire unido a
valores de velocidad generalmente elevados dan como resultado nimeros de Reynolds muy elevados,
generalmente del orden de 105, denotando indudablemente un régimen turbulento. Este dato
concuerda con la afirmacion realizada al inicio de esta seccién de que la capa limite atmostérica se

caracteriza por la presencia de un alto nivel de turbulencia.

Un valor muy elevado del nimero de Reynolds es precisamente uno de los factores que explican la

dificultad asociada a la modelizacién de la capa limite atmosférica en estudios de aerodindmica. Esta

Pagina 41 de 211



3 Antecedentes

circunstancia hace necesario la utilizaciéon de mallados de alta resolucion, especialmente en zonas
cercanas a las paredes, asi como el uso de funciones de pared robustas, tal y como se verd en el
presente trabajo. Ademas, en estudios realizados en entornos urbanos es comun la presencia de
obstaculos como edificios u otras infraestructuras urbanas cuyas geometrias presentan aristas y
bordes pronunciados. Cuando el flujo pasa sobre este tipo de obstaculos es comun la aparicién de
vértices, zonas de estancamiento y separacion del flujo, desprendimiento de vértices y otros
fenémenos que hacen que su naturaleza sea muy compleja. La simulacién de este tipo de escenarios

presenta dificultades de tipo numérico y consecuencias para los esquemas de discretizacion.

Todas estas particularidades y dificultades presentadas han sido tenidas en cuenta en la realizacién
del presente trabajo, que persigue la correcta modelizacién de la capa limite atmosférica en escenarios
particulares. Uno de los objetivos de esta investigacion ha sido el de desarrollar una metodologia que
permita obtener un modelo adecuado para simular este tipo de problemas, lo que necesariamente ha

llevado a considerar y abordar las dificultades descritas en el disefio de dicha metodologia.

3.4 Contaminacion y contexto legislativo

Por su relevancia en relacién con los objetivos del presente trabajo, se ha incluido un apartado de
contexto legal de aplicacién al ambito en materia ambiental y de emisiones contaminantes en el
ambito industrial. Este contexto legal impone en muchas ocasiones a las empresas contaminantes la
necesidad de llevar a cabo estudios de dispersién como el que se persigue en la presente investigacion.

Este contexto legal se puede analizar desde distintas escalas.

A nivel europeo, destaca la Directiva 2010/75/UE del Patlamento Eutopeo y del Consejo de 24 de
noviembre de 2010 sobre las emisiones industriales (prevencién y control integrados de la
contaminacién). Esta Directiva obliga a determinadas instalaciones industriales con mayor potencial
de contaminacién (recogidas en su Anexo I) a la adopciéon de medidas de prevencién de la
contaminacién mediante la aplicacién de las Mejores Técnicas Disponibles (MTD), entre otras
exigencias, que buscan evitar o reducir en la medida de los posible las emisiones a la atmésfera, agua

y suelo.

A nivel nacional, esta Directiva se transpone al ordenamiento juridico a través del Real Decreto
Legislativo 1/2016, de 16 de diciembre, por el que se aprueba el texto refundido de la Ley de
prevencion y control integrados de la contaminacion (Ley IPPC). Esta ley esta desarrollada en parte
por el Real Decreto 815/2013, de 18 de octubre, por el que se aprueba el Reglamento de emisiones
industriales y de desarrollo de la Ley 16/2002, de 1 de julio, de prevencién y control integrados de la

contaminacion.
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También a nivel nacional es importante destacar el Real Decreto 508/2007, de 20 de abril, por el que
se regula el suministro de informacién sobre emisiones del Reglamento E-PRTR y de las
autorizaciones ambientales integradas. PRTR-Espana es el Registro Estatal de Emisiones y Fuentes
Contaminantes, que dispone de datos de emisiones a la atmosfera, al agua y al suelo y de transferencias
de residuos de las industrias, de acuerdo con la legislacién internacional (Protocolo de Kiev o
PRTR/RETC y Convenio de Aathus), eutopea (Reglamento E-PRTR) y nacional (Real Decreto
508/2007 y sus modificaciones). Es también el inventario oficial estatal de las instalaciones
industriales en el marco de la normativa IPPC (RDL 1/2016, mencionado anteriormente). De este
modo, el objetivo principal de PRTR en Espafia es la recopilacién de la informacién anual procedente
de los complejos industriales catalogados como contaminantes sobre emisiones a la atmosfera, al agua
y al suelo, en cantidades totales emitidas por el complejo al afio. La informacion de este registro se

difunde publicamente a través de Internet.

En el mencionado Real Decreto Legislativo 1/2016 se establece y regula la figura de la Autotizacién
Ambiental Integrada (AAI), la cual aglutina todas las autorizaciones ambientales existentes y es
otorgada por las Comunidades Auténomas. La Autorizacion Ambiental Integrada es la resolucion del
organo competente de la Comunidad Auténoma en la que se ubique la instalacién, por la que se
permite explotar una instalacién a efectos de protecciéon del medio ambiente, bajo determinadas

condiciones destinadas a garantizar que la misma cumple el objeto y las disposiciones de la citada ley.

En la AAI se deberan especificar los sistemas y procedimientos para el tratamiento y control de todo
tipo de emisiones y residuos, con especificaciéon de la metodologfa de medicion, su frecuencia y los
procedimientos para evaluar las mediciones. Asi mismo, la AAI obliga a comunicar al érgano
competente regularmente los resultados del control de las emisiones y otros datos solicitados que
permitan verificar el cumplimiento de las condiciones de la autorizacién. De esta forma, las
instalaciones que sean susceptibles de obtener o actualizar una AAI deberan aportar un conjunto de
informacién y estudios indicados por la citada normativa, asi como por el Real Decreto 815/2013,
de 18 de octubre, por el que se aprueba el Reglamento de emisiones industriales. Ademas, uno de los
requisitos cada vez mas demandados en las revisiones es la realizacion de un estudio que justifique la
altura de chimeneas para asegurar la correcta dispersién de gases. Estos estudios se solicitan con el
objetivo de verificar que la altura de las chimeneas es adecuada para producir una correcta dispersion

de contaminantes que evite la apariciéon de valores de concentracion elevados a nivel del suelo.

Respecto a lo anterior, el mencionado anteriormente Real Decreto 815/2013, de 18 de octubre, por
el que se aprueba el Reglamento de emisiones industriales, indica que la altura de la chimenea se
calculara de forma que se salvaguarde la salud humana y el medio ambiente, aunque no especifica una
formulacién determinada o el uso de un modelo numérico. De igual modo, la citada Orden de 18 de
octubre de 1976 indica que los titulares de la industria deberan incluir en el proyecto una memoria

justificativa del calculo de la altura de las chimeneas en funcién de las condiciones climatolégicas del
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lugar. Aunque dicha Orden indica una férmula sencilla para realizar este calculo, es un hecho que el
otorgamiento de las AAI es competencia del 6rgano ambiental de la Comunidad Auténoma en la que
se ubique la instalacién. Esto implica que cada organismo competente tiene la capacidad para regular
este calculo de la forma que considere precisa. De esta forma, se observan distintos ejemplos como
el caso del 6rgano correspondiente al Pais Vasco, que presenta su propia metodologia matematica
para instalaciones telativamente pequefias. Sin embargo, cuando se trata de grandes instalaciones,
muchas Comunidades Auténomas indican la necesidad de utilizar modelos fisico-matematicos para
modelizar el penacho de contaminacion y las condiciones de dispersién del mismo. Algunas de estas
Comunidades imponen ademds una serie de requisitos particulares para la selecciéon de dichos
modelos, como el caso de Madrid, donde sélo se admiten modelos matematicos validados
reconocidos por la Agencia Europea de Medio Ambiente (EEA) o la Agencia de Proteccién del
Medio Ambiente de Estados Unidos (EPA). Este requisito lleva con frecuencia a seleccién de
modelos deterministicos, generalmente de tipo gaussiano o lagrangianos, integrados en programas
informaticos como los conocidos CALPUFF, AERMOD, CTDM, etc. No obstante, a excepcion de
las especificaciones indicadas a nivel de Comunidad Auténoma como el ejemplo en Madrid, se puede
concluir que no existe en Espafia un modelo de dispersién de referencia o impuesto para la realizacién

de los estudios de dispersién de contaminantes.

De lo anterior también se concluye que algunas Comunidades Auténomas tienen sus propias
Instrucciones técnicas e instrumentos juridicos, pero no todas siguen esta misma tendencia. En los
casos en que no se desatrolle legislacién autondmica adicional al respecto, sigue vigente lo establecido
en el articulo 19 de la Orden de 18 de octubre de 1976 sobre prevencién y correccion de la
contaminacién industrial de la atmésfera, a pesar de estar derogada, para el calculo de la altura de las
chimeneas. La Figura 4 resume de forma esquematica los elementos mas destacados de este contexto

legal en Espafia.
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Figura 4. Resumen de aspectos legislativos de interés para los objetivos de esta investigacion.

Fuera de Espafia, es importante destacar que los 6rganos ambientales de determinados paises también
abordan estas cuestiones de distintas maneras. Algunos de estos organismos que exigen la utilizacién
de modelos numéricos para la realizacion de estudios de dispersion de contaminantes de las industrias
imponen el uso de un determinado modelo especifico. Esta cuestion se vera con mas detalle en la

seccion “4.1 Estudio de dispersion de contaminantes con fines regulatorios: modelos de respuesta

rapida vs CFD”.
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4.1 Estudio de dispersion de contaminantes con fines

regulatorios: modelos de respuesta rapida vs CFD

La problematica medioambiental que afecta globalmente desde hace décadas ha empujado a
gobiernos y organismos medioambientales de todo el mundo a promover politicas de restriccioén y
control en los niveles de emisidn del sector industrial. La Directiva 2010/75/EU sobre las emisiones
industriales es uno de los mejores ejemplos que ilustran este proposito. Este contexto ha incentivado
en gran medida el uso de técnicas de modelizacién de la dispersion de contaminantes en la atmosfera,

especialmente en el ambito de las industrias sujetas al cumplimiento de las exigencias legislativas.

Estos modelos de dispersion utilizan ecuaciones matematicas para describir el comportamiento fisico
de la atmosfera, asi como los mecanismos de dispersiéon de contaminantes, los cuales pueden incluir
procesos fisicos y quimicos. Mediante su aplicacioén en diferentes casos practicos es posible predecir

las concentraciones de contaminantes en distintos escenarios de intetrés.

Los modelos que definen el comportamiento de la dispersion y el transporte de contaminantes en la
atmosfera se pueden clasificar en base a maltiples factores, existiendo una gran familia de modelos

disponibles. Una de las clasificaciones mas elementales es la siguiente.

e Modelos fisicos. Consisten en representaciones a pequefa escala de la realidad, como los

experimentos en tineles de viento.

e Modelos numéricos o deterministicos. Son modelos basados en sistemas conceptuales y
principios fisico-quimicos. Se construyen en base a ecuaciones matematicas que describen el
comportamiento de los procesos que se pretende simular. En el caso de la dispersion

atmosférica, se considera principalmente la ecuacion de adveccion-difusion.

e  Modelos empiricos o estadisticos. Este tipo de modelos se basan en relaciones estadisticas y
empiricas entre los datos relativos a la concentracién de contaminantes (tanto los datos de
emisién de la fuente como los de calidad del aire) y otras variables que puedan tener

influencia sobre ellos.
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Sin embargo, en la prictica es comun aplicar otro tipo de clasificacién mas compleja que permite
observar las distintas familias y subfamilias de modelos existentes. En este sentido, se presenta en la
Figura 1 una clasificacién mas practica para la seleccion del modelo mas adecuado en un estudio de

dispersion, resultado de combinar distintos criterios de clasificacion seguidos en la literatura [8], [15].

Modelos de dispersion de
contaminantes
T J/
! 1 1 1 I 1
Al A ) ( Al Al A
{ { N\ {
Modelos Modelos Modelos sz(ri:il_os Modelos Modelos
gausianos lagrangianos eulerianos o combinados CFD
empiricos
| (. J |
I —— | |
( Al Al A ( - Al < Al
pe:;‘fl‘l’o 1 Tipo Tipo puff o Celda fija o Celda
plume-rise trayectoria particulas ¢ caja multiple
(. J

Figura 5. Clasificacion de modelos deterministas o numéricos.

Entre las distintas técnicas disponibles, los modelos de dindmica de fluidos computacional (CFD) se
han vuelto muy populares durante las ultimas décadas para el andlisis de la dispersién de
contaminantes en la microescala y pata la evaluacion de la calidad de aire a nivel local [16]-[23]. Este
tipo de formulaciones permite realizar un analisis complejo del flujo basado en los principios de
conservacién de la masa y del momento, resolviendo la ecuacién de Navier-Stokes. La modelizacién
con CFD es una eleccién adecuada para realizar analisis de dispersion puesto que tiene en cuenta
parametros como la meteorologia y la geometria de las estructuras cercanas, los cuales tienen una
gran influencia en los valores de concentracion resultantes. Otra ventaja importante se encuentra en
su capacidad para proporcionar todo el campo de datos del flujo y dispersion sin verse afectado por

requisitos de similitud [24].

El uso extendido del CFD en entornos urbanos permite a organismos reguladores y planificadores
mejorar los diseflos urbanisticos para optimizar la circulacién del aire y mejorar los indicadores de
calidad del aire en las ciudades. Las investigaciones realizadas en las dltimas décadas [25]—[29]
muestran que fenémenos tales como el desprendimiento de vortices y las regiones de recirculacion
son habituales en los entornos urbanos y afectan de forma notable a la dispersion de contaminantes,
especialmente en presencia de edificaciones de gran altura. Estas zonas de recirculacién y
estancamiento surgen entre los edificios sobre los que sopla el viento y se caracterizan generalmente
por valores de velocidad bajos, lo que termina provocando que los contaminantes se queden

atrapados dentro de estas zonas con escasa capacidad de ventilacién [30]—[32].

Un caso critico en términos de impacto potencial sobre la calidad del aire en el que el uso de técnicas

CFD puede ser particularmente interesante es el disefio y posicionamiento de las chimeneas de los
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edificios. La normativa actual sobre sistemas de ventilacién en edificacién establece que dichas
chimeneas deben disefiarse de modo que sus emisiones no afecten al aire fresco que entra en los
edificios situados en el entorno [10], [33]. Sin embargo, las tendencias urbanisticas actuales estan
contribuyendo a que las chimeneas se vean cada vez mas afectadas por zonas de recirculacion de
flujo, provocando la acumulacién y concentraciéon local de contaminantes en las inmediaciones de los
edificios que las rodean. Una adecuada simulacién CFD de dispersioén puede ayudar en el disefio y

posicionamiento de las chimeneas y las tomas de aire para minimizar el riesgo de contaminacion.

Ademas de los planificadores urbanisticos, las industrias también pueden beneficiarse de los modelos
de dispersion en el disefio y la evaluacién de sus emisiones. Sin embatgo, al contrario que en los casos
urbanos, el estudio de fenémenos complejos de flujo no es tan comun en el ambito de la industria.
Para verificar la correcta dilucion de los gases de combustion, los disefiadores industtiales suelen
recurrir a los denominados modelos operacionales para simular la dispersion de contaminantes y

comprobar si sus disefios cumplen con la normativa vigente.

Los modelos operacionales consisten en ecuaciones semiempiricas basadas en técnicas de
parametrizacion deducidas a partir de datos experimentales [8], [15]. Este tipo de formulaciones solo
necesita unos pocos datos de entrada y son capaces de analizar escenarios de dispersién con un coste
computacional relativamente bajo [34], [35]. Ademas, es frecuente su uso como herramientas para la
toma de decisiones en las que la robustez y rapidez del modelo son requisitos fundamentales. Entre
las posibilidades existentes, las formulaciones Gaussianas son uno de sus principales exponentes [30],
[37], las cuales asumen una distribucién gaussiana de la pluma en condiciones estacionaras, tanto en

direccién vertical como horizontal [§], [38].

En la mayorfa de los casos, las instalaciones industriales se construyen sobre terrenos con una
orografia llana, los cuales se encuentran habitualmente lejos de los nuicleos urbanos. Bajo estas
hipétesis, los modelos operacionales pueden proporcionar buenos resultados con un coste
computacional muy bajo. Se comportan bien incluso en presencia de obstaculos, como es el caso de
AERMOD, en el que se han implementado algoritmos de fendmenos de estela a sotavento de los
edificios (downwash algorithms). De hecho, existe una comunidad activa de modelizacién comprometida
con la mejora de AERMOD y otros modelos de calidad del aire de la Agencia de Proteccién del
Medio Ambiente de Estados Unidos (US EPA) que trabaja en la introduccién de nuevo conceptos
del estado del arte en dichas herramientas (ver AERMIC en [39]). De esta manera, durante la ultima
década se han ido produciendo de forma progresiva distintas versiones de AERMOD, ofreciendo

mejoras y novedades hasta la tltima version conocida, publicada en abril de 2022.

Como prueba de su rendimiento y amplia aceptacién, muchos organismos ambientales recomiendan
o incluso obligan al uso de determinados modelos operacionales para realizar los estudios de

dispersion requeridos para solicitar o renovar las autorizaciones de las fuentes de emision. Este es el
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caso de la US EPA, que cita en su lista de modelos preferentes a AERMOD o a CTDMPLUS [40].
La Tabla 3 recoge distintos casos de organismos ambientales identificados que cuentan con un

modelo de dispersién recomendado.

Organismo Modelo(s) preferente(s) Tipo
Agencia de Proteccion Ambiental de Estados AERMOD, CTDMPLUS
. . Gausiano
Unidos (US EPA) — Estados Unidos [40].
Reino Unido — Agencia del Medio Ambiente
ADMS [41] Gausiano
(EA)

Alemania — Agencia ambiental alemana AUSTAL [42] Lagrangiano
Bulgaria PLUME [43] Lagrangiano

Finlandia (Instituto de meteorologia finlandés) UDM-FMI [44] Gausiano

Tabla 3. Organismos ambientales y modelos de dispersion recomendados o de preferencia. para
fines regulatorios y permisos industriales.

No obstante, la precisién de los modelos empiricos se reduce de forma importante bajo ciertas
condiciones especificas. Por ejemplo, los casos con terrenos de orografia muy accidentada son una
de las situaciones mds problematicas que deterioran los resultados del modelo, tal y como indican
varios estudios realizados durante las tltimas décadas. Esta problematica ya se advirti6 en el informe
previo de evaluacién del modelo AERMOD [45], en el que no se aprecié una mejora significativa de
la precisién del modelo a pesar de los cambios introducidos en los algoritmos del terreno. De hecho,
esta cuestion se plantea para una futura investigacién y mayor desatrollo en futuras versiones del Plan

de Desarrollo de AERMOD [46].

Uno de los principales factores que explica esta pérdida de calidad o rendimiento del modelo estriba
en que las formulaciones empiricas no tienen en cuenta los procesos fisicos, dado que se basan en
simplificaciones [47]. Asimismo, puesto que no resuelven explicitamente las caracteristicas del flujo
generadas por las interacciones entre la atmésfera y la superficie del terreno, estos modelos no son
adecuados para predecir las concentraciones contaminantes en las inmediaciones de las chimeneas.
Hsto resulta especialmente ctitico cuando la pluma se desvia de su comportamiento normal o

esperado debido a la influencia de obstaculos situados cerca de la fuente de emision.

Como resultado, es comun que los estudios de dispersion basados en modelos operacionales evalien
las concentraciones de los contaminantes solo a partir de distancias de varios cientos de metros
contadas desde la posicion de la fuente [38], [45], [48], [49]. La bibliografica apunta a que las
formulaciones gaussianas no son apropiadas para modelizar la dispersion en zonas situadas a menos
de 100 m de la fuente de emisién [38], [45], [50] v que la correlacion entre las concentraciones

modelizadas y las medidas mejora con el aumento de esta distancia [51].
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A pesar de los esfuerzos realizados en la literatura para incorporar de algin modo el efecto de los
procesos fisicos, en la mayoria de los casos las limitaciones de los modelos operacionales aun no han
sido superadas. Acciones como la revision de los coeficientes de dispersioén o la introduccion de
nuevas funcionalidades para simular las estelas de los edificios o la turbulencia de la capa convectiva,
no han sido suficientes para sobreponerse a las dificultades encontradas en muchos escenarios de

dispersién complejos [50], [52]-[54].

Por lo tanto, confiar unicamente en modelos empiricos puede no ser suficiente para entender el
impacto de la contaminacién de las chimeneas industriales cuando éstas se sitdan en entornos
singulares y complejos. Para estos casos singulares, los gases emitidos pueden verse afectados por
fenémenos complejos del flujo, alterando el comportamiento esperado de la pluma de forma similar
a lo que sucede con las chimeneas situadas en entramados urbanos. Estos casos complejos deben ser
abordados con técnicas de modelizacién mas avanzadas como son los modelos de dinamica de fluidos
computacional (CFD). De otro modo, la influencia de las zonas de recirculacién y fendémenos
complejos del flujo podrian no estar teniéndose en cuenta de forma adecuada en las simulaciones,

comprometiendo asf la efectividad del disefio de la chimenea o los resultados del estudio de impacto.

Tal y como se adelantd en la seccidén “1 Introduccién”, en este trabajo se aborda un escenario de
estudio complejo en lo que respecta a fendmenos del flujo, caracteristicas orograficas y ubicacion de
la instalacién emisora. Por este motivo, en esta tesis doctoral se han elegido los modelos CFD como
método para abordar el problema de la dispersion de contaminantes desde una fuente emisora

industrial.

Las especificaciones técnicas del escenario de estudio y las caractetisticas que hacen de este un caso

particularmente complejo se detallan en la seccién “5 Descripcion del caso de estudio”.

4.2 Aplicacion de modelos CFD al estudio de dispersion de

contaminantes

El uso del CFD se ha populatizado durante los dltimos afios como herramienta para conocer las
condiciones de dispersién y concentracién de contaminantes atmosféricos en el entorno urbano. A

esta area de estudio se la conoce normalmente en la literatura como fisica urbana.

Durante las ultimas décadas se ha hecho un gran esfuerzo por avanzar el estado de la técnica en el
desarrollo de este tipo de modelos, lo que junto a la progresiva mejora tecnolégica en capacidad de
computaciéon ha permitido la aplicacion de estos modelos a escenarios y casos de estudio cada vez

mas complejos.
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El estudio de dispersién de contaminantes en escenarios urbanos involucra a la capa mas baja de la
troposfera. En términos de escala espacial horizontal, la fisica urbana suele estar restringida a la
denominada microescala meteoroldgica y mas concretamente a la escala de las edificaciones. La
Figura 6, modificada a partir del trabajo de [55], proporciona una vision general de las escalas

espaciales y temporales que dominan los fenémenos atmosféricos.

Escalas del fenomeno atmosférico
10000 km Circulacién global
|
1000 km o/
Efe(’;;_os — \ Frentes,
100 km R[S e meso-ciclones
brisa marina
10 km o Efectoisla urbano,
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1km .-—4 Conveccion |
Efectos térmicos |
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10m Estelas de edificios |
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.
Tamafio
1Minuto 1Hora 1Dia 1Mes 1Afo 10A
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Figura 6. Escalas espaciales y temporales de los fenémenos atmosféricos extraida de [55]. La
definicion de las escalas caracteristicas esta basada en los trabajos de [56] y [57]. Las columnas de la
derecha indican cémo son tratados cada uno de estos fenémenos en los modelos RANS para
distintas escalas, mientras que las zonas sombreadas indican las resoluciones de los modelos RANS
actuales y los tamafios minimos de fenémenos potencialmente susceptibles de ser resueltos por
estos ultimos.

Se puede observar que los problemas de microescala, que son los que se pueden abordar con modelos
CFED, se restringen a extensiones por debajo de los mil metros o, como maximo, de unos pocos
kilémetros. En términos temporales, los fenémenos involucrados tienen unas duraciones
caracteristicas generalmente inferiores a una hora, descendiendo incluso por debajo del minuto en el
caso de la turbulencia. La prevalencia de fenémenos de flujo de escalas temporales tan reducidas hace

que la capa limite atmosférica presente un comportamiento intrinsecamente no estacionatrio.

Por encima de lo anterior se encuentran la mesoescala y la macroescala, para las cuales se suele
emplear los denominados modelos numéricos de prediccién meteorolégica (NWP por sus siglas en
inglés). A pesar de ello, los limites de escala entre las distintas categorias de modelos no son esttictos
y se pueden encuentran estudios en los que se aplica CFD a escalas muy superiores a las habituales.

Un ejemplo es un trabajo [58] en el que se utiliza un modelo CFD para calcular las condiciones de
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viento en la entrada de un canal portuario de 25 km de longitud en Galicia. Otra tendencia que ha
ganado fuerza en los ultimos afios consiste en la combinacién de los modelos CEFD con formulaciones
NWP con el objetivo de aprovechar las fortalezas de ambos métodos [55]. Una de las aproximaciones
de fusién mas comunes consiste en la utilizacién de los resultados de modelos NWP como
condiciones de contorno de entrada de los modelos CFD, tras realizar a los primeros las operaciones

de reduccién de escala y ajuste pertinentes [59], [60].

En los estudios de fisica urbana, la capa limite atmostérica se ve fuertemente alterada por la presencia
de edificios y estructuras de diversos tamafios, frecuentemente agrupados y con poco espacio entre
si. Algunos autores se dedicaron a caracterizar la capa limite atmosférica a su paso por escenatios
urbanos, generando nuevos conceptos y divisiones de la misma en subcapas, tal y como muestra la

Figura 7.

a) Mesoescala

—

—— e ———————— —

Capa exterior urbana (UOL)
Capa
limite PBL Capa limite urbana (UBL)
planetaria
b Capa superf (SL)
) Capa limite
rural (RBL)
rural suburbano urbano suburbano rural
b) Escala local c) Microescala

Subcapa inercial (ISL)

——————

Subcapa rugosa (RSL)

Figura 7. Estructura vertical de la capa limite atmosférica a su paso por un escenario urbano. Figura
extraida y traducida de [18].

De acuerdo a la Figura 7 [18], la estructura vertical de la capa limite atmosférica o capa limite urbana
(UBL) se puede descomponer en una subcapa rugosa cercana a la superficie (RSL) y una subcapa
inercial (ISL) sobre esta ultima [61]. Ambas capas se encuentran dentro de la denominada capa
superficial (SL), sobre la cual se encuentra la capa urbana exterior que se extiende hasta una altitud

en la que el viento ya no se ve afectado por la superficie terrestre. Esta cuestion ya fue tratada en la
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seccion “3.3 Consideraciones para la modelizacion atmosférica” del presente trabajo, donde se
analizé el comportamiento de la atmésfera desde el punto de vista de la teorfa de Prandtl y se
denominé capa de Ekman a la atmosfera libre no sujeta a la influencia de la superficie. Por ultimo,
cerca de la superficie del suelo, los edificios forman una capa de dosel urbano (UCL) y la dispersién
viene determinada por una serie de factores, como la configuracion y distribucion de los edificios y

la ubicacién de la fuente emisora de contaminantes [62].

En las ultimas décadas, los esfuerzos de los investigadores se han dirigido hacia los problemas de la
interaccion superficie-atmosfera sobre obstaculos y superficies complejas. Los primeros trabajos de
aerodindmica en entorno urbano se limitaban al caso de estudio mas sencillo que consiste en un cubo
sobre una superficie plana en representacion de un edificio [63], [64]. Cuando se trataba de analizar
las condiciones de dispersién de contaminantes, los modelos incluian un foco emisor en la parte
superior del bloque [65] simulando las chimeneas en las cubiertas de los edificios, aunque también se
colocaba en otras posiciones como en la parte delantera o trasera de la base del bloque segin el
sentido del flujo [66]-[68]. La mayor parte de estos trabajos buscaba presentar las primeras
conclusiones sobre el impacto de las distintas posiciones de las chimeneas sobre la calidad del aire en

el entorno de los edificios.

A los estudios de bloque unico pronto les siguieron experimentos de varios bloques, que pretendian
estudiar la dispersién ain sobre formas simples, pero en un entorno mas complejo en el que se hacfan

evidentes las interacciones entre estelas y otros fenémenos de flujo provocados por los edificios [69]—

[71].

Otra de las morfologias urbanas que mas estudios ha acumulado durante las tltimas décadas han sido
los denominados cafiones de calles (street canyon). Este término hace referencia al efecto de
encaflonamiento o de canalizacién del flujo que sucede cuando las corrientes de aire circulan por el
espacio interior que conforman las alineaciones o flancos de edificios enfrentados. Comenzaron as{
a surgir estudios de dinamica de flujo y dispersién en cafiones, en los cuales uno de los parimetros
mas ampliamente analizados consistia en la denominada relacién de aspecto del cafiéon (AR por sus
siglas en inglés). Este parametro geométrico refleja la relacion existente entre la altura del cafién y su
espaciamiento horizontal, es decir, la altura de los flancos de edificios que conforman su seccién
frente a la separacion entre los mismos. Multiples estudios revelaron que a medida que aumenta la
relacion de aspecto en cafiones, también lo hacen los niveles de concentraciéon medios en el interior
a causa de una peor ventilacion [72]—[75]. De esta forma, los cafiones de calle profundos, cuya relacién
de aspecto es alta (AR > 2), resultan especialmente conflictivos desde el punto de vista de la

acumulacién de contaminantes.

En este tipo de estudios, ademas de prestar atencion a la instantanea general del flujo y distribucion

de contaminantes, también se analizan los fenémenos que ocurren en la parte baja de los edificios.
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El principal interés se encuentra en las regiones de transito de peatones, especialmente en los niveles
de concentracién generados a la altura a los que estos respiran. También fueron objeto de estudio las
cercanias de las fachadas a lo largo de toda su extension, por el riesgo de entrada de contaminantes a

través de las tomas de ventilacion de las viviendas.

Los primeros estudios de cafiones de calles se desarrollaron en 2D [28], limitandose el estudio a los
fenémenos del flujo que se podian detectar en secciones longitudinales y transversales a los mismos.
Con el tiempo y la mejora tecnolégica, empezaron a surgir estudios en tres dimensiones [76], [77] que
permitieron caracterizar la dispersiéon en condiciones de viento no paralelas al eje de las calles y
analizar el flujo en cualquier direcciéon del espacio, revelando nuevos comportamientos hasta el

momento no identificados en los estudios en 2D.

Con el tempo, los patrones de flujo tipicos en cafiones de calles y esquemas urbanos comunes fueron
caracterizandose de forma cada vez mas precisa, tal y como se refleja en algunos trabajos [18], [7§]
que hicieron una recopilacién grafica de dichos fenémenos en ilustraciones como la de la Figura 8.
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Figura 8. Representacion esquematica del flujo de capa limite y sus fenémenos alrededor de un
edificio aislado. Ilustracion original de [63] modificada por [29] y traducida al espafiol.

Con la mejora tecnolégica continua y una mayor disponibilidad de recursos de computacion, los
escenarios de simulacién fueron aumentando en complejidad de forma progresiva. A los casos de
cubos aislados pronto le siguieron escenarios compuestos por grupos dispuestos en alineaciones
regulares [79], disposiciones irregulares [80] y alturas variables entre los elementos que componen el
conjunto [69]. También se empezd a reemplazar los cubos y formas simples por paralelepipedos de
formas y angulos mas complejos y variados [81], tratando de acercarse mas a las morfologias tipicas
de bloques vy lineales de edificios en ciudades tipicas europeas. Con el auge de este tipo de estudios,
se empezd a comprender mejor la influencia que los obstaculos tenfan sobre la dispersién de
contaminantes en el entorno del edificio o zona de interés. Inicialmente, la representacién de

escenarios urbanos en esta remesa de estudios se caracterizaba por el uso de geometrias idealizadas y
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siempre conservando una marcada regularidad. Sin embargo, no tardaron en aparecer nuevos casos
con escenatios mas realistas, en los que se reflejaba con mayor fidelidad las distancias y posiciones
relativas entre edificios, afinandose también un poco mejor la geometria y dimensiones de estos
ultimos. Uno de los ejemplos mas representativos de esta nueva tendencia se encuentra en [22], dado
que fue uno de los primeros trabajos en estudiar un escenatrio urbano realista bajo condiciones
meteoroldgicas variables y direcciones diagonales a los edificios. Al escenario anterior pronto le
seguirfan entramados mucho mas grandes y complejos de diversas localizaciones y ciudades en todo
el mundo [19], [82], [83]. La Figura 9 refleja la variedad y evolucién de la complejidad de los escenarios

urbanos estudiados mediante simulaciones CFD durante las ultimas décadas.

Geometrias
aisladas y
simples

Grupos de
obsticulos

Escenarios
urbanos
idealizados

Escenarios
urbanos
realistas

Figura 9. Evolucion y variedad de la complejidad de escenarios urbanos estudiados en simulaciones
CFD. Figuras extraidas de: a) [84], b) [85], ¢) [36], d) [70], €) [71], £) [87], g) [88], h) [89], 1) [90], j) [22],
K) [19], 1) [83].

En cuanto a la representacion geométrica de edificios y elementos urbanos, durante mucho tiempo
las simulaciones se limitaron a simplificaciones en forma de poligonos o paralelepipedos, ya que con
estas formas simples se podian explicar la mayor parte del comportamiento del fluido a la vez que se
aligeraba la carga computacional. En una fase posterior, las investigaciones comenzaron a estudiar
los fendémenos de desprendimiento de vértices que se producian a nivel de cubierta de los edificios,
llegando a la conclusién de que las geometrias de los distintos tejados podian tener un impacto no

despreciable en las caracteristicas del flujo interior de las calles. Fue asi como empezaron a surgir
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trabajos que afiadfan la representacion geométrica de los tejados a los cafiones en distintas formas y
variantes. A los tejados, pronto les siguié el estudio otras formas urbanas como son balcones,
cornisas, podios o pasos abiertos entre edificios, siempre apremiado por las mayores capacidades de

computacion disponibles.

De esta forma, se ha generado un panorama cientifico bastante amplio en cuanto a caracterizacion
del impacto de distintos diseflos urbanisticos en la dispersién de contaminantes. Aunque cada vez se
trata de reflejar la influencia de mds elementos en los modelos, el coste de afiadir geometrias mucho
mas complejas en las simulaciones no siempre esta justificado, por lo que dependiendo del elemento
y sobre todo de los objetivos o escala de las simulaciones merecerd la pena afinar con geometrias mas
proximas a la realidad o sera suficiente la utilizacién de simplificaciones geométricas. Esta cuestion
sobre el grado de detalle necesario en la modelizacién del entorno urbano fue abordada en [91],
mientras que en [92] se investigd un nuevo método de generalizacion de geometrias de edificios

basado en informacién geografica urbana y datos de elevacion de superficies.

Otro de los aspectos de los modelos CFD que fue aumentando progresivamente en complejidad fue
la eleccién del modelo de turbulencia. Inicialmente, la practica totalidad de los estudios se resolvian
mediante las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas por Reynolds (RANS). Estos métodos fueron
muy populares durante décadas para predecir la dispersién de contaminantes en entornos urbanos
debido a sus tiempos de cilculo y demanda de recursos computacionales relativamente bajos [18]. A
pesar de ello, los distintos estudios de la literatura dejaban constancia de las dificultades de los
modelos RANS para predecir el flujo alrededor de los edificios, especialmente debido a una

sobreestimacion de la energfa cinética turbulenta en zonas de recirculacién y fenémenos complejos.

Ante esta situacion, los modelos de simulacién de grandes remolinos (LES) se fueron presentando
poco a poco como una robusta alternativa a las ecuaciones RANS, demostrando una mayor fiabilidad
en los resultados de concentracion de contaminantes [22]. Inicialmente, la aplicacion de los modelos
LES era muy escasa y se limitaba a estudios de escenarios simples y poco extensos. El motivo
principal que impedia la proliferacién de este tipo de modelos era el gran coste computacional que
implicaban en comparacién con los modelos RANS [21]. Sin embargo, la mejora tecnolégica
experimentada durante los ultimos afios ha permitido que los modelos LES pasaran de ser vistos
como una herramienta experimental reservada a unos pocos casos a ganar terreno extendiéndose a

una gran variedad de estudios de dispersion de contaminantes.

A pesar de la proliferacién y mejores expectativas de uso de los modelos LES en la actualidad, las
soluciones RANS siguen estando muy presentes en la literatura, especialmente en estudios que
incluyen grandes dominios y escenarios complejos que siguen resultandos inabordables mediante

modelos LES.
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Por otro lado, para poder realizar simulaciones de calidad y obtener resultados fiables, la validacion
es un paso fundamental en el desarrollo del modelo, siendo imprescindible disponer de datos
experimentales para cotejar los resultados. No en vano, el aumento en la tasa de publicacién de
estudios de flujo y dispersién con CFD vino acompafiado por otro tipo de acciones que resultaron
indispensables para el desarrollo del estado del arte de los modelos CEFD. Estas acciones consistieron
en el desarrollo de ensayos experimentales en tdneles de viento y campafias de medicién de vatiables
meteorologicas y uso de gas trazador en entornos reales. Estos datos constituyen una base
indispensable para la etapa de validacién, definida como el proceso de determinar la medida en que
un modelo es capaz de representar de forma correcta el comportamiento del mundo real, siempre de

acuerdo a los objetivos del modelo [93].

De esta forma, durante los ultimos afios se ha creado una importante base de datos experimental
disponible para toda la comunidad investigadora, ya que la mayoria de esta informacién se encuentra
disponible en internet de forma libre. En el ambito de los ensayos en tunel de viento, destaca el
proyecto CEDVAL [94], desarrollado en el Instituto Meteorolégico de la Universidad de Hamburgo.
Esta iniciativa consiste en una compilacion de conjuntos de datos de tinel de viento que pueden ser
usadas para validaciéon de modelos de dispersiéon numérica. Otro caso resefiable es la iniciativa COST
Action 732 [95], en la que se midi¢ el flujo y concentraciones en un modelo a escala de la ciudad de
Oklahoma y el experimento MUST [96]. Los experimentos CODASC [97] y EMU [98] constituyen
otros recursos interesantes, el primero centrado en la dispersion en el interior de calles con presencia
de arboles y el segundo con un amplio abanico de casos, desde los escenarios urbanos mas simples

hasta escenarios industriales complejos que incluyen efectos topograficos.

En cuanto a ejemplos de ensayos in-situ destaca el proyecto DAPPLE [99], una campafa de
mediciones realizada en el centro de Londres con el objetivo de comprender la influencia del trafico
urbano y la topografia de los cruces en la dispersion de contaminantes [100]. Prairie Grass es otro
ejemplo de medicién en entorno real, caracterizado por la liberacién de plumas de contaminantes
continuas sobre un terreno plano agricola donde la hierba habfa sido cortada [101]. También se
encuentran datos experimentales sobre el relieve natural y accidentes topograficos como los de la

colina Bolund y Steptoe Butte [102], [103].

La existencia de estas bases de datos experimentales accesibles para la comunidad cientifica es clave
para los casos en los que no se disponen mediciones para el escenario de estudio especifico que se
pretende abordar. En este caso, se aconseja aplicar la validacién por subconfiguracion [85]. Este
método consiste en subdividir la configuracion real del modelo en una setie de subconfiguraciones
genéricas, cada una de las cuales contiene una o varias de las caracteristicas del flujo mas destacadas
de la configuracién real. El objetivo es tener para cada subconfiguracién un conjunto de datos
experimentales que sirva para la validaciéon de cada una ellas, de forma que, si se cumple este requisito

en todas ellas, se pueda considerar extrapolable al modelo completo.
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Un aspecto a considerar cuando se pretende estudiar el impacto de la morfologia urbana sobre el
flujo y dispersién de contaminantes es el nivel de detalle requerido en los resultados. Esta cuestién
esta directamente trelacionada con la finura o tamafio de las celdas del mallado, entre otros
condicionantes, y su definicién depende no sélo de la naturaleza de los fenémenos analizados sino
también del propésito final de la investigacién. De esta forma, no es lo mismo analizar el impacto de
la dispersién de contaminantes en el interior de una calle que obsetvar la dispersion de una pluma o
penacho contaminante a lo largo de un drea que incluye varias edificaciones. En el primero de los
casos, el estudio debe prestar atencién a las particularidades del flujo (vortices, zonas de
estancamiento...) que se producen en el nivel de transito de los peatones o en el entorno de las
fachadas y tomas de ventilacién de los edificios. En este primer caso, el foco de analisis estatfa puesto
en una escala pequefia que implica la generaciéon de un mallado mas fino y de detalle. En cambio, lo
que se pretende en el segundo caso es observar como la pluma se distribuye a lo largo del entramado
urbano, identificar qué areas resultan afectadas y en general conocer cémo estd impactando la pluma
en el grueso del escenario urbano. Visto desde otra perspectiva, se podtia decir que en este segundo
enfoque lo que se estudia es como impacta la morfologia urbana en la dinamica de dispersion y
evolucién de la pluma, mas que fijarse en los resultados de concentracion al detalle en una zona en
particular, como ocurtia en el caso de los cafiones de calle. En este tipo de estudios la extension del
dominio computacional suele ser muy grande e incorpora geometrias de multiples edificios e
infraestructuras urbanas. Con un dominio de grandes dimensiones, la realizaciéon de un mallado de
detalle no resultarfa viable dada la enorme demanda computacional que supone, ademas de ser

innecesario para los objetivos y alcance del problema a resolver.

Coincidentes con este dltimo enfoque, se pueden encontrar multiples estudios en la literatura
desarrollados durante los ultimos afios. Este es el caso de un trabajo [83] en el que los autores declaran
como objetivo estudiar el efecto de un entramado urbano sobre la dispersién de gases, tal y como si
se estuviera observando desde fuera del conjunto de edificios. Para hacer las simulaciones viables, los
autores destacan la utilidad de aplicar un patrdén geométrico general para reemplazar las geometrias
de detalle (a excepcion de los edificios centrales o de interés para el estudio). En general, esta
aproximacién al problema suele ser la eleccién en trabajos que analizan el impacto de las emisiones
sobre nucleos de poblacion. Asi sucede en otro estudio [104] en el que se evalta el impacto sobre la
calidad del aite cercano de las emisiones de CO: procedentes de una central térmica. El dominio
computacional lo integran un conjunto de edificaciones entre las que se encuentra un hospital, siendo
uno de los objetivos del estudio la estimacién de la distancia maxima que alcanza la pluma bajo
distintas condiciones de simulacién. También se aplica este enfoque en otro trabajo [105], aunque en
este caso no se incluye un escenario urbano en el dominio computacional, sino que lo que se trata de
analizar es el efecto de distintas condiciones atmosféricas (neutra, estable e inestable) sobre la

dispersion de la pluma en un dominio plano.
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A pesar del surgimiento de articulos con este enfoque aparentemente novedoso durante los ultimos
aflos, la realidad es que se pueden encontrar estudios dedicados al analisis de la dinamica y evolucion
de las plumas contaminantes desde la década de los 80. La diferencia principal entre estas dos
generaciones de estudios estd en que los actuales incorporan en mayor medida la influencia de los
obstaculos del entorno sobre la pluma, mientras que los estudios mds antiguos solian considerar
dominios planos y con un claro enfoque en el andlisis mas detallado del perfil de la pluma desde el
mismo momento en que es emitida. De esta forma, el estudio [106] fue uno de los primeros ejemplos
en analizar las variaciones de concentracién que se producen en las plumas contaminantes dispersadas
en capas limites turbulentas. Se determiné que la mayor parte de las fluctuaciones ocurren muy cerca
del punto de emisiéon, mientras que, a mayores distancias, el equilibrio entre los mecanismos de
adveccion y disipacion estabiliza este fendmeno. En la misma linea, el trabajo [107] extrajo una serie
de férmulas analiticas para predecir las fluctuaciones de concentraciéon en plumas, destacando la
importancia de las escalas de tiempo Lagrangianas en el éxito de las predicciones. En la actualidad
también se siguen produciendo estudios de este tipo, como es el caso de [108], en el que se delimitan
dos zonas bien diferenciadas dentro de la morfologia de una pluma y se analiza la idoneidad de
distintos modelos de turbulencia para la simulacién del transporte de cada una de ellas. La Figura 10
muestra ilustraciones de diferentes publicaciones dedicadas a analizar la evolucién de la pluma en

contextos distintos.
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Jet-dominated-region (JDR) Ambient-dominated-region (ADR)

Figura 10. Representacion grafica del estudio de evoluciéon de una pluma contaminante en diferentes
contextos. Las figuras han sido extraidas de: a) [108] , b) [104], c) [83].

Por otro lado, aunque la mayor parte de los estudios de dispersién se centran en escenarios urbanos,
por su potencial impacto en la salud de las grandes poblaciones, el estudio de este fendmeno en areas
rurales o que engloban relieves montafiosos también ha recibido atencién durante las ultimas décadas.
En esta linea, se pueden encontrar estudios que analizan los fendmenos de flujo que surgen alrededor
de colinas [109], accidentes del terreno localizados [110], estuarios y desembocaduras de canales
navegables [58], asi como otros trabajos que incluyen grandes extensiones montafiosas [111]—[113].
La estrategia seguida para realizar el mallado es un aspecto que se suele exponer de forma mas
detallada en este tipo de estudios que en los que tratan escenarios urbanos, debido a las
particularidades que presenta la topografia a la hora de dividir el dominio en celdas. Aunque la
mayoria de estos trabajos se centran sélo en el andlisis del flujo, también existen casos que combinan
este proposito con el estudio de la dispersiéon de contaminantes sobre dichos terrenos. El estudio
[102] constituye uno de los casos mas antiguos de estudios de dispersién sobre el terreno, en el que
las simulaciones fueron acompafiadas de una campafia experimental de mediciones con liberacién de
un gas trazador en el entorno de la colina Steptoe Butte, en Washington. Otro ejemplo es el de [114],
en el que se desarrollé un modelo CFD para predecir la dispersién de aerosoles y gases olorosos de

una explotacién ganadera. En el estudio se modelan las caracteristicas del terreno en el que se
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encuentra la explotacion, dedicando especial atencién y esfuerzo a la generaciéon de un mallado
apropiado. En [115] se estudia el efecto de distintos perfiles topograficos sobre la dispersion de gas
COz procedente de una fuga en una tuberia de alta presiéon. Para ello se estudian siete formas
caracteristicas del terreno y se evalda la distancia maxima alcanzada por el gas fugado en cada una de

ellas.

El siguiente grado de complejidad y alcance de las investigaciones de fisica urbana comienza con la
aparicién de estudios que combinan la topografia del terreno con morfologias urbanas o estructuras
civiles [116]. En estos estudios se suele abordar grandes dominios geométricos que pueden incluir
multiples edificaciones (a veces hasta barrios enteros) en conjunto con formas caracteristicas del
terreno circundante. Asi sucede en [117], donde se estudia la dispersion de una emisién continua a lo
largo de un entorno industrial caracterizado por estar ubicado en un relieve complejo. Para ello se
emplea el modelo RANS vy se validan los resultados contra un experimento en tunel de viento
derivado del proyecto EMU [98]. Aunque se encuentra limitado al estudio del flujo sin dispersion de
contaminantes, también destaca otro trabajo [118] en el que se presta especial atencién a la correcta
integracioén entre geometrias urbanas y topografia en el modelo geométrico. El elevado nimero de
celdas que caracteriza a este tipo de estudios los hace especialmente complejos y costosos de simular
en términos de necesidades de computo. Por ello, no es de extrafiar que los modelos de turbulencia
RANS sigan dominando este tipo de estudios, ya que la aplicaciéon de otros modelos mas avanzados
como LES no es viable en la mayoria de estos casos. Asi mismo, para poder abordar estos escenarios
de forma mas eficiente, en ocasiones se recurre al uso de estrategias multiescala. Un buen ejemplo se
encuentra en [119], en el que se simula el viento sobre una ciudad situada sobre un relieve abrupto.
La particularidad de este estudio se encuentra en que las condiciones de entrada del viento para dicha
simulacién se extraen de una simulacién previa de viento a una escala mayor, que engloba un éarea
mas extensa del terreno con el objetivo de captar la influencia de las cadenas montafiosas situadas a
batlovento de la ciudad. Posteriormente, los resultados de velocidad, energfa y disipacién turbulenta
se extraen e interpolan a una escala menort, introduciéndose como condiciones de contorno del

modelo urbano mas reducido.

A medida que el historial de estudios de flujo en escenarios urbanos se hacfa mas grande, los autores
comenzaban a replicar determinados procedimientos en el desarrollo de los modelos numéricos,
motivada esta eleccién por los resultados demostrados en estudios similares. En consecuencia,
muchas de estas técnicas se fueron contrastando progresivamente en multitud de casos de estudio,
aumentando asf la confianza de los autores sobre las mismas y generando patrones que se repetfan
cada vez con mayor frecuencia. Ante esta situacién, surgieron los primeros trabajos destinados a
definir mejores practicas en la creacién y configuracién de modelos CFD aplicados a la fisica urbana.

Esta iniciativa de estandarizacién estd respaldada por mdltiples documentos de recomendaciones y
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mejores practicas surgidos durante los ultimos afos, aunque en la actualidad sigue sin existir una

convencién para la adopcién de una de estas guias de forma prioritaria.

Uno de los documentos de mejores practicas mas ampliamente adoptado en la literatura es la gufa de
[120]. Este trabajo surgié en el marco de la iniciativa europea COST Action 732 [95], que buscaba
mejorar la calidad de los modelos meteorolégicos de microescala aplicados en los procesos de
prediccion de flujo y transporte en entornos urbanos o industriales. Las recomendaciones de este
documento incluyen aspectos ctiticos para la construccién de un modelo numérico fiable, como son
las dimensiones y composiciéon del dominio geométrico o el establecimiento de las tasas de
crecimiento entre celdas adyacentes del mallado. Con el tiempo, han ido surgiendo otros ejemplos de
gufas y procedimientos destinados a aplicaciones mas especificas, las “Guias para la Modelizacion de
Microescala” [121] definidas por el organismo VDI aleman, muy enfocado a la evaluacién de impacto
ambiental. Destacan también otros trabajos que recogen pequefios procedimientos y
recomendaciones mas acotados como [122] o [123], siendo este dltimo una de las referencias mas

actuales a pesar de haber sido publicado hace ya mas de 10 afios.

En este punto cabe destacar que la mayor parte de las guias mencionadas estan formuladas en base a
la aplicacién de modelos RANS para simular los efectos turbulentos, mientras que la disponibilidad

de guias de recomendacién dedicadas a modelos LES sigue siendo escasa hoy en dia en la literatura.

En la literatura de las dos dltimas décadas también se aprecia otra tendencia que trata de combinar
las técnicas CFD con modelos operacionales. El interés por combinar ambos métodos no debe
resultar extrafio, ya que como se explicé anteriormente, las normativas medioambientales estan
resultando favorables a los modelos de respuesta rapida. La integracién de estos dos métodos permite
aprovechar las ventajas de cada uno de ellos, aligerando la carga computacional y simplificando los
esfuerzos de desarrollo del modelo. Esto es especialmente relevante en el ambito industrial, donde

las propias empresas contaminantes son muchas veces el usuario final de este tipo de metodologfas.

La integracion de estas dos metodologias se puede realizar en general mediante dos enfoques
distintos. En el primero de ellos, se utilizan los modelos operacionales como estudio preliminar en el
que se determinan los escenarios de simulacion mas desfavorables o complejos, que son los que
posteriormente se seleccionan para su simulacién avanzada mediante técnicas CFD. Las condiciones
de contorno de estos escenarios de interés suelen extraerse también de estas simulaciones
preliminares con modelos operacionales. Este es el enfoque seguido en [104], en el que se utilizé el
modelo AERMOD para determinar las concentraciones horarias a nivel de suelo mis elevadas
durante un periodo de 5 afios. Con esta informacion se determinaron las condiciones atmosféricas
que llevaban a los peores escenarios de contaminacién en el caso de una central térmica cercana a un
nucleo de poblacion y se generd posteriormente un modelo CFD para el estudio de la dispersion en

dichos escenarios. Una estrategia similar se siguié en [124], en el que tras llegar a la conclusién con
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AERMOD de que la condicién de atmosfera estable con vientos elevados estaba dando lugar a las
concentraciones mas elevadas, se realiz6 una simulacion URANS para estudiar el efecto de estela de

los edificios y la densidad del entramado urbano.

El segundo enfoque de integracion consiste en utilizar un conjunto de simulaciones CFD para ajustar
el funcionamiento de un modelo operacional en un caso de uso concreto. Asi sucede en [125], cuyo
objetivo es emplear un modelo CFD para mejorar la capacidad de AERMOD para representar los
patrones de dispersion alrededor de edificios, especialmente en escenarios de viento oblicuos. Para
ello, se utilizé el modelo LES para simular mdltiples dimensiones de los edificios, ubicaciones de los
focos de emision y altura de estos ultimos, dando lugar a un estudio de sensibilidad de pardmetros.
Los resultados de esta accién permitieron finalmente modificar los algoritmos de dispersién de
AERMOD responsables de la estimaciéon de concentraciones a nivel de suelo en el entorno de
obstaculos. En [126] y [54] también se plante6 un objetivo similar, tras detectar que AERMOD
sobreestimaba las concentraciones a nivel de suelo bajo determinadas condiciones meteorolégicas.
Esta deficiencia, localizada en el denominado algoritmo de flujo descendente tras obstaculos (buzlding
downwash algorithm), se detecté mediante la comparacién con los resultados de simulaciones CFD y
tuneles de viento. También en [127] se siguié un procedimiento similar, orientando en esta ocasién
la nueva parametrizacion al caso de chimeneas o focos de baja altura, situacién especialmente

compleja para los algoritmos de tipo gaussiano.

Otra posibilidad de integracion se encuentra en [53], en el que se generd un perfil de turbulencia a
partir de una simulacién LES que posteriormente se incluyé como informacién meteoroldgica de
entrada en AERMOD. Con esta accién se logrd mejorar la estimacion de la dispersion lateral de la
pluma y la concentraciéon en el eje central de la misma. También se ha intentado proponer una nueva
formulacién para calcular los pardmetros de dispersion vertical en entornos urbanos como una

funcién de la altura media de los edificios existentes [83].

Otro aspecto que llama la atencién en la literatura més reciente es la aparicién de un numero creciente
de datos procedentes de flotas de satélites y sus posibilidades de uso junto con el CFD. Los satélites
destinados a registrar datos de contaminantes son una respuesta a la necesidad de monitorear la
calidad del aire y otros aspectos ambientales a escala global. Estos satélites se utilizan para medir la
concentracion de contaminantes, como diéxido de nitrégeno, didxido de azufre, ozono o particulas
finas, entre otros, en la atmoésfera. El sistema del instrumento de monitoreo de la troposfera
TROPOMLI, a bordo del Sentinel-5 Precursor es el mejor ejemplo disponible en la actualidad que
permite obtener informacién precisa y en tiempo real sobre la calidad del aire en diferentes regiones

del mundo, tal y como muestra el ejemplo de la Figura 11.
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Figura 11. Concentraciones de dioxido de nitrégeno en Europa. Fuente: The European Space
Agency (ESA). Contiene datos modificados de Copernicus Sentinel data (2019-2020), procesados por
KNMI/BIRA-IASB.

Pero, ademas, el uso de estos datos de satélite como datos de validacion de modelos CFD se ha
convertido en un campo de investigacién activo en los dltimos afios. Estos datos proporcionan una
visioén global de la distribucién de contaminantes que podria resultar especialmente util para cotejar
y validar los resultados de dispersion y concentracién obtenidos en las simulaciones. Sin embargo, la
correlacion entre los resultados de las simulaciones de microescala y los datos de contaminacion de
satélite no es directa ni sencilla, motivo por el cual aun no abundan este tipo de trabajos en el ambito
de la dispersion de contaminantes. Sin embargo, si es posible encontrar ejemplos en los que se utilizan
datos satelitales sobre temperaturas de la superficie para validar simulaciones de confort térmico
urbano [19], [128]. En el ambito de dispersién de contaminantes, el ejemplo mas cercano se encuentra
en [129], donde se utilizaron mediciones in-situ de la fraccién molar de aire seco promediada en
columna de CO; para validar los resultados de los modelos CFD. Esta aproximacion podtia ser una
referencia para el uso de los datos de Sentinel-5 Precursor para validacién, ya que estos ultimos
proporcionan mediciones totales y troposféricas de columna de distintos contaminantes como el

ozono, diéxido de carbono y metano entre otros.

Otra de las tendencias mas disruptivas en el ambito de las simulaciones atmosféricas viene de la mano
de los grandes avances surgidos en el ambito de la Inteligencia Artificial en afios recientes. La
posibilidad de relacionar entre estas dos tipologias de modelos comienza con la simulacién de un
conjunto de casos en CFD, con el objetivo de generar los datos necesarios para entrenar las redes
neuronales y algoritmos de Deep Learning [130]. Partiendo de esta situacion, una de las posibilidades

de integracién entre estas dos metodologias consiste en reemplazar los modelos CFD con los
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algoritmos de Deep Learning, o lo que es lo mismo, emulando con estos tltimos la simulacion numérica
de dinamica de fluidos. Esta técnica, conocida como modelizacién subrogada (surrogate modelling) ha
demostrado ser muy util, especialmente en lo que respecta a la rapida obtencién de resultados y un
menor coste computacional. En la literatura se encuentran varios trabajos que siguen este
procedimiento, permitiendo una prediccion del flujo de varios 6érdenes de magnitud mas rapido [131].
Pero a pesar de que el objetivo del modelo subrogado es reducir el coste computacional manteniendo
el mismo orden de magnitud de fiabilidad [132], la exactitud de los resultados se ve deteriorada con
frecuencia en la practica. En primer lugar, la modelizaciéon subrogada se desarrolla en base y se
compara con los resultados de simulaciones CFD, los cuales siguen presentando multiples

incertidumbres y deficiencias.

Ademas, las predicciones basadas en redes neuronales presentan una menor fiabilidad, especialmente
en casos particulares para los cuales la red no fue entrenada, como para direcciones de viento no
contempladas inicialmente en las simulaciones CFD [133]. En definitiva, la fiabilidad de los resultados
de este procedimiento depende en gran medida del caso de uso considerado, por lo que no ofrece

una buena capacidad de generalizacion y requiere una gran cantidad de datos de entrenamiento.

Existe, no obstante, otras formas de integracion de los modelos CFD vy algoritmos de Machine I earning
cuyo objetivo no es reducir los tiempos de cdlculo sino mejorar la fiabilidad de resultados de los
primeros. Este es un planteamiento distinto al anterior en el que se hace uso de modelos de Degp
Learning para actuar o directamente reemplazar las partes del modelo que genera un mayor nimero
de incertidumbre y errores, como los modelos de turbulencia, logrando asi una mejora sustancial

sobre los resultados [134].

Para finalizar esta seccién, con el estado del arte de aplicacién de modelos CFD a la dispersion de
contaminantes caracterizado, es interesante hacer dos obsetvaciones. En primer lugar, se ha
comentado la abundancia de escenarios de estudio urbanos complejos, con configuraciones que en
algunos casos abarcan un buen nimero de edificios y estructuras incorporados en el modelo
geométrico. La mayoria de estos escenarios urbanos presenta un fondo de dominio plano, dado que
en general los estudios se centran en grandes urbes que requieren de extensas planicies para su
expansion. Por otro lado, existen bastantes ejemplos de estudios dedicados exclusivamente al terreno,
normalmente mas centrados en cuestiones de caracterizacion de flujo que en la dispersion de
contaminantes. Lo que no es habitual encontrar en la bibliografia son casos que combinen geomettias
de edificios junto con el relieve del terreno, especialmente si este Gltimo es complejo. Ademas, los
pocos casos hallados que cumplen ambas condiciones presentan topografias poco pronunciadas y

generalmente distanciadas de la zona urbana donde se encuentran las edificaciones.

La segunda circunstancia a mencionar derivada de la revisién bibliografica esta relacionada con el

estudio de los fendmenos de recirculacion del flujo y su afeccion a los patrones de dispersion. Esta
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cuestion ha sido abordada habitualmente en escenarios urbanos, en los que la presencia de edificios
de distintas alturas puede dar lugar a la ocurrencia de este tipo de fenémenos, atrapando los
contaminantes emitidos por las chimeneas de algunas edificaciones y llevandolos a las proximidades
de viviendas colindantes. Por el contratio, no es facil encontrar estudios que analicen esta misma
cuestion cuando la causa se encuentra en la orografia, donde también existe la posibilidad de

formacién de este tipo de estructuras de flujo a una mayor dimensién.

El motivo para destacar los aspectos anteriores es la voluntad de poner en valor la innovacién y
singularidad del escenario de estudio escogido en la presente investigaciéon. Como se verd en la
siguiente seccién “5 Descripcion del caso de estudio”, el escenario elegido presenta unas

caracteristicas que abordan estas dos carencias detectadas en el estado del arte.
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5 Descripcion del caso de estudio

El caso de estudio elegido para esta investigaciéon consiste en una instalacion industrial
potencialmente contaminadora de la atmésfera denominada “Industrial Quimica del Nalon, S.A.” (en
adelante IQN. La planta se localiza en la localidad de Sama, en el término municipal de Langreo y
provincia del Principado de Asturias del territorio espafiol. La Figura 12 muestra la localizacion
espacial de la instalacién en el mapa, mientras que en la Figura 13 se puede observar dos vistas aéreas

de la misma y el aspecto de su entorno.

Figura 12. Localizacion geografica de la planta Industrial Quimica del Nalén en el Principado de
Asturias.

Figura 13. Vista aérea de la localizacion de la planta. Fuente: Google Maps.
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El entorno en el que se ubica la planta es el denominado Valle del Nal6n, de forma que la instalacién
se encuentra rodeada en sus proximidades por un relieve montafioso, tal y como se puede apreciar
en la Figura 14. Ademas, otra caracteristica destacable de la instalacién es que se encuentra a menos

de 500 metros de los nucleos urbanos de Sama y Ciafio, ambos en el municipio de Langreo.

Figura 14. Imagen de la instalacién y su entorno.

De acuerdo a su documento de Autorizacién Ambiental Integrada (AAI-061/006), la actividad
principal de la instalacién consiste en la produccién de coque de fundicién, obtenido mediante la
destilacion seca de las hullas coquizables a alta temperatura y en ausencia de oxigeno. De esta forma,
se trata de una instalacién de combustién denominada coquerfa. La planta funciona de forma
ininterrumpida los 365 dias del afio y tiene una capacidad de produccién de 132.000 t de coque

anuales, mientras que la potencia instalada es de 2,375 MW.

El producto fundamental obtenido en la destilaciéon seca de la hulla es el coque de diferentes
caracteristicas y granulometrias, pero también se produce gas de baterfa (120.000 MW anuales),
alquitran y aguas amoniacales. El gas de baterfa procedente de los hornos se somete a un tratamiento
especifico de forma que posteriormente puede ser aprovechado en la propia planta como combustible
para las camaras de calentamiento del coque. Otras instalaciones, como el molino de finos y la caldera
de vapor, también se alimentan de este gas de baterfa. Una vez distribuido el gas a todos los puntos
de consumo, el excedente de gas bruto se destina a la generacion de energfa eléctrica en la planta de
valorizacién energética existente en las propias instalaciones. La instalacién de cogeneracién esta
dimensionada para gestionar la totalidad del excedente de gas. En caso de funcionamiento anémalo
de la instalacion (averfas y mantenimientos) el gas excedente es quemado en antorchas atmosféricas
instaladas a tal efecto. La mayor parte del gas de baterfa generado en la instalacién se destina a

autoconsumo o cogeneracion.
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Las mejores técnicas disponibles (MTD) para las coquerias incluidas en el capitulo 6 del documento
BREF [135] correspondiente a la industria del acero y del hierro son de aplicacién a la instalacion, tal
y como se tecoge en su Autorizaciéon Ambiental Integrada (AAI-061/06). Se debe destacar también
que practicamente la totalidad de las MTD propuestas en los documentos BREF de referencia (para
instalaciones existentes) han sido implementadas. En cuanto a las mejoras ambientales
implementadas destaca especialmente la reduccion del consumo de gas de baterfa en el calentamiento
de los hornos, con el objetivo de reducir las emisiones contaminantes. Esto se ha logrado gracias a la
instalacién de recuperadores de calor, que aprovechan la temperatura de los gases quemados
calentando el aire a utilizar en la combustién de la siguiente inversion. También destaca el uso de
materias primas con bajo contenido en azufre con el fin de reducir la emisién de SO»/SH> a la

atmosfera.

La eleccién de este caso de estudio se ha realizado en base a las condiciones definidas en la seccién
4.1, que hacen de este un escenatio particularmente complejo para la dispersion de contaminantes.

Estas condiciones son las que motivan el uso de un modelo CFD para su resolucion.

De acuerdo a lo anterior, la orografia del entorno de la instalacion es la principal caracteristica que ha
llevado a la seleccion de este caso de estudio. Tal y como se menciond, la coquetia se ubica en el
fondo de un valle que presenta una seccién relativamente estrecha en determinadas ubicaciones,
incluida la de las instalaciones. En consecuencia, una gran formaciéon montafiosa rodea de forma muy
cercana a la chimenea principal de la instalacién, con una elevacién del terreno que supera
ampliamente la seccién de salida de los gases. La Figura 15a muestra en su parte una representacién
tridimensional de la planta y el relieve circundante vista desde el noroeste, en la que se puede apreciar
la presencia de una gran colina situada al sur de la chimenea principal, representada por un cuerpo
cilindrico. Las elevaciones maximas del relieve se encuentran muy por encima de la seccién de salida
de los gases, cuya altura se ha proyectado en la superficie del terreno mediante una linea roja. Ademas,
esta formaciéon montafiosa se sitGa muy proxima a la chimenea, tal y como indican las distancias

horizontales representadas en la Figura 11b.
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Figura 15. a) Vista en 3D de las dependencias de la industria y de la topografia circundante. La linea
roja representa la proyeccion de la elevacion de la seccion de escape de la chimenea sobre la
supetficie del terreno. b) Vista en planta de las instalaciones con algunas distancias hotizontales
representadas entre el centro de la seccion de escape y varios puntos de la linea roja proyectada.

En estas circunstancias, es de esperar una notable interaccion entre la pluma de contaminacion y el
terreno, presentindose los modelos CFD como una de las herramientas con mayor potencial para
analizar este problema. La gran cercania de la instalacién a dos nucleos urbanos es otro de los motivos
que refuerza la necesidad de estudiar los mecanismos de dispersién detallado para descartar posibles

impactos severos en la calidad del aire urbano.

Otra de las caracteristicas de interés de este caso se encuentra en las condiciones de viento de la
ubicacion. Tal y como se vera mas adelante, el analisis de las series historicas de viento revela que las
direcciones predominantes en combinacién con la orografia de la zona presentan un gran potencial
para dar lugar a fenémenos de recirculacién del flujo. Estos fendmenos de recirculaciéon presentan
un interés especial para este tipo de estudios ya que tienen un gran potencial para alterar los patrones

de dispersién esperados.

Por dltimo, ademas de las razones anteriormente citadas, cabe destacar que para este caso de estudio
se detecté una nueva oportunidad relacionada con la modelizacién de la dispersién en base a un
requerimiento procedente de una de las revisiones del documento de su Autorizacién Ambiental
Integrada (AAI) (abril 2019, expte. AAI-068/15) [136]. En concreto, el documento exige un estudio
de dispersion de contaminantes a la atmosfera que justifique la altura de uno de sus de focos para

asegurar la correcta difusion de los gases.

Ademis de estudiar el fenémeno de dispersién en las condiciones normales de operacién, se ha
propuesto como objetivo de esta investigacion evaluar el impacto de una medida de mitigacién de la
contaminacién. La medida escogida esta relacionada con el uso de recuperadores de calor y su
impacto sobre la altura efectiva de dispersion de los gases. Como ya se indicd, la instalacién cuenta
con este tipo de dispositivos en base a la aplicacién de las mejores técnicas disponibles (MTD) y su
declaracion en la dltima revisiéon de la Autorizacion Ambiental Integrada (abril 2019, expte. AAI-

068/15) [136].
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El uso de recuperadores de calor residual en procesos de combustion es una practica muy habitual
en la industria que tiene como objetivo elevar la temperatura de los fluidos que entran a alimentar el
proceso. Este aumento de temperatura inicial contribuye a disminuir la demanda de calor en la
caldera, lo que finalmente repercute en un menor consumo de combustible y una mejora de la
eficiencia energética del proceso. Este calor que se reaprovecha en el proceso proviene de la

temperatura de los gases de escape producidos en el ciclo de combustioén anterior.

Sin embargo, la reduccién de la temperatura a la que se expulsan los gases de la chimenea se produce
a costa de una disminucién en su velocidad de salida. Esta pérdida de inercia de los gases se traduce
finalmente en una altura efectiva de emisién menor, lo que perjudica la dilucién de los contaminantes
facilitando que estos alcancen el nivel del suelo mas rapidamente. El impacto de los sistemas de
recuperaciéon de calor en la altura efectiva de emisiéon y sus consecuencias en los niveles de
contaminacién ya se contemplaron en un estudio previo [104]. En él, los autores fijaron diferentes
temperaturas de salida de la chimenea para analizar el efecto sobre la calidad del aire cercano a la
fuente y definieron un indicador para cuantificar el impacto de los sistemas de recuperacion de calor.
Siguiendo esta misma logica, en este trabajo se analizara el efecto de regular los recuperadores de
calor de la planta representado en la obtencion de tres temperaturas de salida de los gases diferentes.
Se analizaran las diferencias obtenidas en las simulaciones con las distintas temperaturas de escape y
se relacionaran con las condiciones meteoroldgicas existentes en cada escenario para determinar el
nivel de regulacién del recuperador necesario en cada caso. De esta forma, se pretende alcanzar un
compromiso entre impacto de la dispersién de contaminantes y consumo energético de la planta en

funcién de las condiciones meteoroldgicas que se produzcan en cada caso.

5.1 Analisis y seleccidon de escenarios meteorologicos

Uno de los elementos fundamentales en la realizacién de estudios de modelizacién atmosférica es el
acceso a series de datos meteoroldgicos del area de estudio que permitan determinar las condiciones
mas interesantes para las simulaciones. En este trabajo se han obtenido los datos de la estacion
meteoroldgica de Merifidn, situada a unos 3 km al noroeste de la instalacién. Con esta informacion
se han elaborado las rosas de frecuencia de los vientos para cada estacién del afio, tal y como refleja

la Figura 16.
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Figura 16. Rosas de los vientos para cada estacién del afio en la estaciéon meteorolégica de Merifian.

De estos graficos se puede concluir que el suroeste es la direccién predominante del viento la mayor
parte del afio, pero especialmente durante las estaciones frias (otofio e invierno), seguida de la
direccién noreste, que prevalece durante las estaciones calidas (primavera y verano). Las condiciones
del viento son mayoritariamente tranquilas durante todo el aflo, aunque las velocidades moderadas a
altas proceden principalmente de las direcciones sur y suroeste en invierno y, en menor medida, en
primavera y otoflo. En primavera, también se producen velocidades moderadas para la direccion del

viento predominante que es la nordeste.

Los vientos procedentes del suroeste y del nordeste son especialmente interesantes para el propdsito
de este trabajo. El motivo es que la direccion de viento suroeste da lugar a una situacion en la que la
instalacién se encuentra a sotavento de la colina cercana, quedando potencialmente expuesta a una
zona de recirculacién de flujo que podtia desarrollarse detrds de la formacién montafiosa. En esta
situacion se puede producir el arrastre de los contaminantes de los gases de escape, lo que afectarfa
negativamente a los mecanismos de dispersion y a la capacidad de evacuacion de los contaminantes.
Por otro lado, cuando el viento sopla desde el nordeste, se produce la situacién contraria, quedando
la chimenea a batlovento de la colina. En este caso, existe un riesgo de que los gases de la chimenea
se vean afectados por el movimiento descendente de un remolino o vértice que podtia surgir como
consecuencia de la interaccién del flujo al encontrarse con la cara norte de la colina. El nivel de
elevacién que alcanza la pluma contaminante en su salida antes de que comience a ser desviada

significativamente de su trayectoria vertical es muy relevante para la dispersioén de los contaminantes.

En cuanto a las velocidades del viento, dado que esta investigacion se centra en la formacion de zonas
de recirculacion y remolinos, sélo se tendrin en cuenta para el analisis condiciones de velocidad
moderadas a altas, bajo las que dichos fenémenos de flujo podrian verse intensificados. Por lo tanto,

sélo se simularan valores de velocidad del viento de al menos 6 m/s. Debe tenerse en cuenta que,
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para tales velocidades del viento, la capa limite atmosférica presenta una estratificaciéon neutra, por lo

que los efectos térmicos son despreciables.

De acuerdo a estos criterios, para las simulaciones se han seleccionado los escenarios meteorologicos
sefialados en la Tabla 4, en la que V..r determina la velocidad de referencia del viento a 10 m sobre el
nivel del suelo. Se debe tener en cuenta que un valor de 6 m/s representa una velocidad moderada,

mientras que 10 m/s se pueden considerar un viento intenso.

Vo,
Escenario ! Direccidn viento incidente Temperatura media estacional
(/)
E1 6 240°(SSO) 7.5 °C (invierno)
E2 10 210° (SSO) 7.5 °C (invierno)

Tabla 4. Escenarios meteoroldgicos seleccionados para las simulaciones.

Por otro lado, es posible conocer las condiciones generales en cuanto a concentracién de
contaminantes de la zona consultando los datos de inmisién registrados por la estacién mds cercana
de la red de control de la calidad del aire del Principado de Asturias. La Figura 17 muestra las
posiciones del foco emisor, estacion meteorologica de Merifidn y la estaciéon de inmisién de

contaminantes consultada.

(O Estacioninmisién mas cercana
@ Estacion meteorologica Merifian

© Foco de emision

a ¢

Figura 17. Ubicacién del foco emisor y de las estaciones meteorologica y de control de la calidad del
aire consultadas.

Con el registro de datos de la estacién de inmisiéon se ha elaborado la Figura 18, que muestra la
evolucién de las concentraciones de contaminantes primarios. Para realizar los calculos estadisticos
de evolucion de los diferentes contaminantes se ha utilizado la librerfa Openair del lenguaje de

programacion R, habiéndose aplicado un intervalo de confianza sobre los datos del 95%.
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Figura 18. Evolucion de los contaminantes en la estacion de inmision mas cercana a la instalacion
(PST=particulas so6lidas, ben=benceno, tol=tolueno).

A la vista de estos graficos se pueden extraer una serie de conclusiones. La mayoria de los
contaminantes analizados exhiben diariamente dos picos de concentracién muy marcados de forma
diaria que coinciden con los tramos horarios tipicos considerados como horas punta en las carreteras.
Durante el fin de semana, no obstante, el primer pico (correspondiente a las horas de mafiana) se ve
muy suavizado, conservandose sélo el correspondiente a las horas de la tarde o noche, lo que a priori
hace pensar que la mayor fuente de contaminante procede de las emisiones de trafico. La evolucién
de la concentracién por dias de la semana muestra asi mismo un descenso general de los niveles
durante el fin de semana. Las concentraciones mensuales son claramente superiores durante los meses
mas frios, aunque la diferencia entre el invierno y el verano es mucho mds acusada en el caso del
NOz, donde el uso de calefacciones podria explicar este aspecto. En el caso de las particulas (PST),
la diferencia de concentraciones entre estaciones es menos acusada, asi como los picos diatios son

menos marcados.

En contraposicion, la tendencia del SO2 es mucho mas estable en comparacion con el caso anterior.
No se aprecian variaciones significativas a lo latgo de los distintos dfas de la semana ni de los meses
del afo. De forma diaria, se observa un pico suave en torno a las 10 horas. Este perfil mas uniforme
hace pensar que en la zona existe otra fuente de emisién de SOz con un peso mas significativo que el
que tienen las emisiones de trafico, presumiblemente con un patrén de emisién mas continuo. Debido

a esto, se ha escogido el gas SOz como el contaminante principal objeto de estudio en esta

investigacion.
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5.2 Seleccidn y descripcion del foco emisor

La actividad desarrollada en las instalaciones da lugar a distintos tipos de emisiones contaminantes a
la atmésfera, pudiendo distinguirse entre emisiones puntuales y difusas. También se consideran como

una categoria aparte las emisiones de gases de efecto invernadero.

Los focos de emisiéon de la planta se encuentran identificados en el AAI, describiéndose a

continuacion los focos canalizados mas significativos que consumen gas de baterfa.

e Foco F1. Emisiones de gases de combustion en el proceso de secado y molienda de
inertes. Los contaminantes esperados en esta emisién son gases procedentes de la
combustion de gas de baterfa, los cuales pasan por un proceso de filtracién para reducir el
contenido de solidos arrastrados. Estas emisiones suponen un pequefio impacto dada la gran

dilucién de aire que acompafia a los gases.

e Foco F2. Emisiones de gases de combustion de gas de bateria para el calentamiento
de la bateria de coque. La bateria de hornos de coque existente en las instalaciones dispone
de 552 quemadores para el calentamiento de los 22 hornos intercalados entre 23 camaras de
calentamiento. Estas camaras de calentamiento estan unidas dos a dos. Cuando en una de las
camaras entra gas y aire, en la otra se realiza la extracciéon de los gases quemados. Los
recuperadores de calor aprovechan la temperatura de los gases quemados calentando el aire
a utilizar en la combustién. Los contaminantes de esta emisién son los propios de la
combustion de gas de baterfa y se produce de forma continua durante las 24 horas del dia a

través de una chimenea.

e Foco F3. Emisiones de gases de combustion de gas de bateria en la caldera de vapor
n°2. Hstas emisiones proceden de una instalacioén auxiliar que en la actualidad se utiliza
unicamente unas 18 horas al mes dado que el vapor utilizado procede de la planta de
valorizacién energética, ya que solo se pone en funcionamiento en los momentos en los que
es necesario realizar controles de emisién de contaminante a la atmosfera. Consiste
fundamentalmente en una caldera donde se produce vaporizacién de agua y una chimenea

para evacuacion de los gases de combustion resultantes.

e FAS8-F8E. Emisiones de gases de combustiéon de las antorchas de combustion del
excedente de gas y de emergencia del barrilete. La red de gas de la instalacién dispone
de antorchas que permiten, en caso de necesidad, la incineracion del gas de baterfa antes de

ser evacuado a la atmodsfera.

Para el estudio de dispersiéon que se plantea en el presente trabajo, se ha decidido considerar

unicamente el foco asociado a la camara de calentamiento de los hornos (FF2). El motivo de esta
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eleccién es que F2 constituye el foco de emisiones canalizadas mas significativo de la instalacién (en
dimensiones y numero y magnitud de contaminantes regulados) y con un funcionamiento
continuado, mientras que el resto de las fuentes solo operan unas pocas horas al afio o en condiciones
que no se cotresponden con el funcionamiento normal. De acuerdo a la descripcién anterior, la

emisién de gas de este foco se produce de forma continuada durante las 24 horas del dfa.

Pero, ademas, cabe destacar que en la Ultima revision del AAI (abril 2019, expte. AAI-068/15) [136]
se solicité un estudio de dispersion de contaminantes para el foco F2 para demostrar la efectividad
de dispersion del mismo, lo que justifica el especial interés existente sobre el foco seleccionado.
Tampoco se estudiaran las aportaciones de los focos de emisiones difusas, que también se encuentran

identificados en el correspondiente anejo.

En el primer Anexo de la dltima revision del AAI (abril 2019, expte. AAI-068/15) [136] se oftece
informacién detallada sobre cada uno de los focos canalizados de la instalacion, su ubicaciéon y los
limites de emision legales para cada uno de ellos. Esta informacién ha sido detallada en la Tabla 5

para el foco seleccionado F2.

Coordenadas
Altura | Diametro
Foco Proceso Combustible UTM
(m) (m)
Huso 30 T
Céamaras de
Gas de X: 283122E
F2 | calentamiento | Coquizacién 56 2.960
bateria Y: 4796298N
de los hornos

Tabla 5. Informacion relevante perteneciente a los distintos focos canalizados de la instalacion.

Como se puede observar enla Tabla 5, se conoce la altura y diametro del foco F2, pero no se dispone
de informacién directa acerca de la temperatura o velocidad de salida de los gases de combustion.

Estos parametros son necesarios para llevar a cabo la simulacién, por lo que serd necesario definirlos.

5.2.1 Definiciéon de la temperatura y velocidad de salida de los gases

Atendiendo al contenido del Documento BREF [135] que resulta de aplicacion a la instalacion, se
observa que en la industria de procesos de metales férreos con calentamiento y recuperacién de calor
posterior la temperatura de salida de los gases se suele situar en torno a los 200 ° C. Segin
aportaciones de la Asociaciéon Europea del Acero (EUROFER) a dicho documento, muchas plantas
recuperan el calor residual de los gases de escape por motivos de eficiencia energética, obteniéndose
temperaturas resultantes de los gases residuales en el entorno de 150 — 200 ° C. En el informe se
menciona también un ejemplo concreto de un horno de calentamiento de planchones, con una
temperatura de salida de gases que se sitta en 200 ° C [137]. Si se utilizaran sistemas de reduccion

catalitica selectiva para reduccién de NOx se necesitarfa elevar la temperatura para adaptarse a los
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requerimientos de dicha tecnologfa. Sin embargo, no consta en la Autorizacién Ambiental Integrada
de la instalacion el uso de esta clase de sistemas, por lo que el rango de 150 — 200 ° C se puede

considerar de aplicacion.

Incluso cuando la combustién se produce para fines distintos a los del proceso industrial principal,
como ocurre en el presente caso con la quema del gas remanente para produccion eléctrica, las
temperaturas de escape que se manejan son similares. En el informe [138] elaborado por el cluster
IQPA (Industrias Quimicas y Procesos del Principado de Asturias), cuyo contenido cuenta con
referencias de informacién facilitadas por IQN, se sefiala a esta posibilidad como una forma de
aprovechar los subproductos del proceso y aumentar la eficiencia energética. Para su implementacién
se proporciona una serie de recomendaciones, como es el uso de motores alternativos de combustién
interna para instalaciones de cogeneracién de potencia media-baja. Estos motores suelen incorporar
recuperadores de calor de los gases de escape de la combustién y en el informe se puede consultar el
rendimiento térmico obtenido pata distintos valores de temperatura de enfriamiento tipicas de los

gases (200, 145 y 110 ° C).

En el documento de la Autorizacion Ambiental Integrada de la instalacién se confirma el uso de
recuperadores de calor residual con el propésito de reducir el consumo de combustible de la planta.
Sin embargo, la reduccién de la temperatura a la que se expulsan los gases de la chimenea se produce
a costa de la disminucién de la velocidad de salida, lo que finalmente se traduce en una menor altura
efectiva de emisiéon. El impacto de los sistemas de recuperacién de calor en la altura efectiva de
emisién y sus consecuencias en los niveles de contaminacion ya se contemplaron en un estudio previo
[104]. En €], los autores fijaron diferentes temperaturas de salida de la chimenea para analizar el efecto
sobre la calidad del aire cercano a la fuente y definieron un indicador para cuantificar el impacto de

los sistemas de recuperacién de calor.

En el presente trabajo se ha considerado una temperatura de salida del gas inicial o de referencia de
150 © C, que supone la plena utilizacion de los sistemas de recuperacion de calor. Es importante
destacar que generalmente se evitan las temperaturas inferiores a este valor, ya que pueden dar lugar
a condensados acidos en el interior de la estructura de la chimenea. A continuacion, se plantea la
realizacion de simulaciones adicionales aumentando la temperatura de los gases a 200 © Cy 250 ° C,
lo que supone un uso regulado o parcial de los recuperadores. Las nuevas simulaciones deben servir
para evaluar el impacto de la recuperacién del calor residual de los gases en los mecanismos de
dispersion, lo que permitird establecer diferentes tasas de conversién del calor para garantizar unos

niveles minimos de calidad del aire ambiente en funcién de las condiciones meteorologicas.

Por otra parte, la velocidad de los gases de escape suele situarse en el intervalo recomendado de 5 a
20 m/s. Esta variable puede calcularse para las distintas condiciones de temperatura segun la

expresion (6).
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©)

donde Cq es el coeficiente de descarga (0.65), g es la aceleracion de la gravedad, He es la altura de la
chimenea, T; es la temperatura del gas de escape y T, la temperatura ambiente extetior. Las

velocidades resultantes para las distintas temperaturas de salida se muestran en la Tabla 6.

T;
T. 150 ° C 200°C 250°C
(42315 K) (47315 K) (523.15K)
7.5 ° C (280.65 K) 12.5 13.7 14.7
15° C (288.15 K) 12.2 13.5 14.4

Tabla 6. Velocidades de salida del gas para diferentes condiciones de temperatura en m/s.

Para corroborar el calculo de las velocidades estimadas, se ha decidido comparar con valores
procedentes de otros estudios de dispersion industriales. Para ello, se han recopilado distintos trabajos

e informes con sus valores correspondientes en la Tabla 7.

Altura chimenea T salida Velocidad salida
Ref. | Capacidad Diametro (m)
(m) gases (° C) gases (m/s)
130 (f1, £2),
[129] | 1500 MW - - 0.5 (1), 2 (f2)
90 (13, f4)
330 (f1), 0,5—4(f1),1-5
[105] | 4000 MW 12 (f1), 10 (£2) -
300 (£2) (f2)
[104] 47 MW 33 3,66 382 /200* 23,5/17*
1.1-10¢ ton
[139] 133 3,6 190 3-4
coque
1.32-10° 250, 200,
IQN 56 2,96 12 — 15 (estimado)
ton coque 150
*Elstimacion bajo hipdtesis de propiedades de gases ideales

Tabla 7. Recopilacion de datos de ejemplos de chimeneas industriales procedentes de otros
estudios.

En [129] se presenta el caso de estudio de una planta termoeléctrica de 1.5 GW en el que se estudia
la dispersion desde cuatro chimeneas industriales, dos de las cuales poseen 90 m de altura y las otras
dos 130 m. Las velocidades de salida que se estudian en estas simulaciones son de 0.5 y 2 m/s. En
[105] se estudia la dispersion desde otra central termoeléctrica de 4 GW, con dos chimeneas de 300
y 330 metros de altura y 12 y 10 metros de diametro respectivamente. En este caso, se estudia el

efecto de distintos regimenes de velocidad de salida de los gases que varfan entre 0.5y 5 m/s. En
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[104], se estudia otra central térmica de 47 MW y una chimenea de 3.66 m de diametro y
aproximadamente 33 m de altura. La velocidad de salida de los gases para este dltimo caso es de 23.5
m/s a una temperatura de 382 ° C (655 K), lo que supondtia una velocidad de en torno a 17 m/s para

200 ° C (473.15 K).

Otro ejemplo que permite establecer una comparacion es el de la coquerfa de ArcelorMittal [139]. En
este caso, la instalacién dispone de 2 chimeneas de emisién de los gases de combustién procedentes
del calentamiento de los hornos de coquizaciéon. Ambos focos emisores poseen una altura de 133 m
y un diametro de boca de chimenea de 3.6 m. Con estas caracteristicas constructivas, los gases de
combustién salen a una temperatura de 190 © C y un caudal de 125000 Nm?3/h, lo que produce una
velocidad de salida de 3.4 m/s. Mencionar también que la capacidad de produccién de coque en esta

instalacién es de 1 millén cien mil toneladas anuales.

Parece claro que, a grandes alturas de chimeneas, las velocidades de salida de los gases de combustion
se reducen a valores por debajo de los 5 m/s. El caso de mayor velocidad se produce para el estudio
[104], que por sus caracteristicas es el que presenta mayor similitud con la instalacién de IQN, a
excepcion de la temperatura de salida que con gran probabilidad es muy superior debido al sistema
de recuperacién del calor en esta ultima. Al tener la chimenea de IQN una altura superior con un
diametro similar, serfa esperable una velocidad de gases ligeramente inferior. El caso de la coqueria
de Arcelor [139] puede ser también una buena referencia para la temperatura de salida de gases del
proceso, contando ademas con un didmetro parecido. Al tener la chimenea de IQN una altura
bastante inferior cabe esperar una velocidad de salida de gases superior a este dltimo ejemplo, a pesar
de que el caudal de gases de combustién sea inferior debido a la menor producciéon de coque. De
acuerdo a las referencias anteriores, cabria esperar que las velocidades de salida del foco F2 se
encontraran en un rango de 3 a 17 m/s. Los valores de las velocidades obtenidas en el cédlculo se
encuentran efectivamente dentro de dicho rango, por lo que se puede considerar una estimacién

razonable.

5.2.2 Calculo de las tasas de emision de los contaminantes de interés

Por otro lado, una vez conocidas las velocidades y temperaturas de salida de los gases, el siguiente
paso consiste en determinar las tasas de emision de los distintos contaminantes que los componen.
Para ello, se va a tomar como referencia los limites de emisién legales definidos en el primer Anexo

de la dltima revisién del AAI (abril 2019, expte. AAI-068/15) [136] y recogidos en la Tabla 8.

Contaminante Limite emision [Anexo 111
AAI] (mg/Nm3)
NO> 700
SO, 500
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Tabla 8. Tasas de emision de los distintos contaminantes para la simulacion.

Del listado de contaminantes regulados, se ha seleccionado para la simulacion el diéxido de azufre,
el dioxido de nitrégeno y el benceno por su relevancia e impacto en el escenatio industrial particular.
Los limites de emisién de cada contaminante se definen como un valor de masa maxima por unidad
de volumen de la mezcla de gases. Dado que la unidad de volumen se indica para condiciones
atmosféricas normales (0° C, 101.3 kPa), en cada uno de los tres escenarios de temperatura
considerados es necesario tener en cuenta la variacién de la densidad de los gases de combustién. Se
considerara que la composicién de dicha mezcla de gases es similar a la del aire por simplicidad, asi

como las siguientes hipétesis de calculo.

e Todo el volumen de gas de combustion de la planta se considera asociado a la cimara de

calentamiento del coque (F2).

e Los valores limite de emisién de gases estan indicados en condiciones normales (273.15 Ky
101.3 kPa), por lo que serd necesario calcular los nuevos valores correspondientes a las

temperaturas de salida de gases determinados anteriormente.
e Se considera que el consumo es continuo y uniforme a lo largo del afio.

e Se considerara que los gases de salida se ajustan a las propiedades de gas ideal, con la relacién

(-

Vi Ty ™

V, T;
donde Ves el volumen.

e la presion es la atmosférica (101.3 kPa) y se conoce la seccion de salida de la chimenea a

través del dato del diametro.

Con los datos de velocidades estimadas y el diametro de la seccién de salida de la chimenea es posible
calcular los caudales asociados a cada escenario vy, finalmente, la tasa de emisién de cada

contaminante. Finalmente, los calculos de las tasas de emision se han recogido en la Tabla 9.

T;
Contaminante 250 °C 200 °C 150 °C
(523.15K) | (473.15K) | (423.15K)
NO; 5.373 5.537 5.652
SO, 3.838 3.955 4.037
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ben 0.008 0.008 0.008

Tabla 9. Tasas de emision (g/s) de los distintos contaminantes seleccionados en cada uno de los
escenarios de estudio.

Como ya se menciond, la emisién del foco F2 se produce de forma continua, por lo que si se tomara
las tasas de emision correspondientes a la temperatura de 200 °C se obtendrian alrededor de 175000
kg de dioxido de nitrogeno (NO») y 125000 kg de didxido de azufre (SO2) emitidos en total durante
un afio. A continuacién, se ha accedido al Registro Estatal de Emisiones y Fuentes Contaminantes
de Espafia (PRTR-Espafia) [140] para consultar las cantidades emitidas reportadas para ambos

contaminantes durante los dltimos afios, tal y como se refleja en la Tabla 10.

Afio NO,(ke) | SO (kg)
2019 193116 107384
2020 144300 72600
2021 170000 73800

Tabla 10. Emisiones a la atmosfera en kg/afio registradas en el PRTR-Espaiia para la instalaciéon
IQN.
Con la informacién proporcionada en la Tabla 10 se observa que las estimaciones de emisiones de
dioxido de nitrégeno (NOgz) concuerdan en gran medida con las cantidades registradas anualmente
por la instalacién. En realidad, la tasa de emision podria ser algo inferior al valor estimado, dado que
las cantidades declaradas en el registro PRTR corresponden a la suma de todos los focos de la
instalacion y no solo a los derivados de la cimara de calentamiento (F2). Asi mismo, el valor real de
la tasa de emisién puede estar por debajo de lo que marca el limite legal. En el caso del diéxido de
azufre (8O»), la estimacion total se encuentra por encima de los valores registrados. Esto puede
deberse a que las tasas de emision reales de este compuesto estén sensiblemente por debajo de los
limites marcados por la ley, posiblemente debido a la desulfuracién del gas de baterfa que se exige
como medida para la operacioén de la instalacion en la Gltima revision del AAI (abril 2019, expte. AAI-

068/15) [136].

De igual manera, llama la atencién que para los compuestos SOz y NO» también se exige su control
en otros focos de la instalacién, pero la exigencia de medicién continua sélo se produce en F2, frente
a las periodicidades mds espaciadas (semestral, anual y trienal) de los demas focos. Este dato hace
pensar también en un mayor peso del foco F2 para estos contaminantes respecto a los demas focos.
Por otro lado, las antorchas de la instalacion (F8) también queman el gas excedente en situaciones
excepcionales (averias y paradas de mantenimiento) pudiendo generar los mismos compuestos que el

foco F2, pero dado su caracter eventual se va a considerar que su aportacion al total es pequefia.
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5.3 Resumen de escenarios de simulacion

Como resultado de la combinacién de las condiciones meteorolégicas de interés, asi como las
diferentes temperaturas de salida de los gases que se pretende evaluar en el modelo, surge un conjunto
de escenarios de simulacién que son los que se ejecutaran en el modelo. La Tabla 11 recoge cada
uno de los 6 escenarios resultantes con su denominacién y los parametros que los caracterizan,

recordando que T; corresponde a la temperatura del gas de escape y T, a la temperatura ambiente

exteriof.
Escenatio Condiciones
E1l.1 v= 6 m/s, dir= 240 (SSO), Te=7.5 °C, Ti=150 °C
E1.2 v= 6 m/s, dir= 240 (SSO), Te=7.5 °C, Ti=200 °C
E13 v= 6 m/s, dir= 240 (SSO), Te=7.5 °C, Ti=250 °C
E2.1 v= 10 m/s, dir= 210 (SSO), Te=7.5 °C, Ti=150 °C
E2.2 v= 10 m/s, dir= 210 (SSO), Te=7.5 °C, Ti=200 °C
E2.3 v= 10 m/s, dir= 210 (SSO), Te=7.5 °C, Ti=250 °C

Tabla 11. Escenarios de simulacion considerados.
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6  Metodologia

En esta tesis doctoral se ha investigado y diseflado una metodologia pata el desarrollo de modelos
numéricos CFD destinados al estudio de la dispersién de contaminantes en la capa limite atmosférica.
Esta metodologia ha sido desarrollada en base a una revisién critica de la literatura, seleccionando las
mejoras practicas detectadas y justificando la no incorporacién de aquellas técnicas que, aun siendo
recomendadas en la bibliografia, no resultan viables o validas para el presente caso de uso. Para estos

casos se plantean alternativas siempre que sea posible.

La herramienta elegida para la simulacién y materializacién del modelo CFD ha sido el software de
simulacién numérica ANSYS Fluent, asi como otros médulos y aplicaciones asociados a la familia
ANSYS. La seleccion de un software concreto suele tener implicaciones en distintos aspectos del
disefio y la concepcién arquitecténica del modelo en sus distintas fases, ya que es necesario adaptarse

a los requisitos de formatos de datos del cddigo implementado en el mismo.

El proceso de creacién de un modelo CFD comprende una serie de etapas que han sido representadas
en la Figura 19. En los apartados sucesivos se aborda cada una de estas etapas, a excepcion de la fase

de validacién, que ha sido recogida de forma independiente en la seccion “7. Validacion™.

? v

Cond. contorno,

Modelos
03

e
N ONIRO N
Modelo Simulacion

£ crmp ¢
Dominio ) 3
computacional @ - @ Validacion
w v

Figura 19. Fases de creacion de un modelo numérico CFD.
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6.1 Geometria y dominio computacional

El primer paso en la creacién de un modelo numérico de CFD consiste en la generacién del dominio
geométrico. Para ello, se debe definir en primer lugar el disefio conceptual o arquitecténico del
mismo, es decir, las distintas partes que lo integran y sus dimensiones. En el problema en cuestion se
desea simular un volumen de fluido, que corresponde a una porciéon determinada de aire de la
atmosfera. Dicho volumen estard delimitado inferiormente por la superficie del terreno sobre el que
fluye, asi como por las superficies de distintos obstaculos (edificios, infraestructuras, vegetacién) con
las que interacciona. La porcién de aire a modelar estard asi mismo delimitada superior y lateralmente
por superficies virtuales, es decir, superficies que no existen fisicamente en la realidad pero que
introducimos para definir los limites del dominio a simulat. De esta forma, el disefio del dominio
geométrico se puede asimilar a una especie de caja de aire, tal como muestra la Figura 20, en la que

destaca el relieve del terreno delimitando la parte inferior.

[

TERRENO DE
~_ ESTUDIO

DOMINIO COMPUTACIONAL
PLANO

Viento incidente

Figura 20. Disefio general preliminar del dominio geométrico.

Sin embargo, este contorno inferior no estd integrado Gnicamente por el terreno objeto de estudio,
sino que se pueden distinguir ademas otras dos regiones adicionales. Los tres componentes que
forman este contorno inferior se han representado en la Figura 21 y se enumeran y describen a

continuacion.

Pagina 87 de 211



6

Metodologia

Dominio
exterior
plano

Rransicion

Figura 21. Componentes del contorno inferior del dominio computacional.

Area de estudio o terreno. Corresponde a la porcién del terreno elegida para el estudio. Se
trata de una superficie circular de 1 km de radio cuyo centro se corresponde con la
localizaciéon de la chimenea o fuente contaminante objeto de estudio.

Dominio exterior vacio. Se trata de una superficie plana que rodea al terreno y extiende
notablemente el tamafio del contorno inferior del dominio hasta el limite de interseccién con
los contornos laterales. La funcion de esta superficie es asegurar unas condiciones de entrada
y salida del flujo en el dominio homogéneas [112]. El dominio exterior debe tener unas
dimensiones suficientes para asegurar unas condiciones de entrada y salida del flujo
homogéneas y evitar aceleraciones artificiales producidas por efectos de confinamiento [20].
Su funcidn y caracteristicas se detallan con mayor detalle mas adelante.

Zona de transicion. Se trata de una regiéon que permite conectar la superficie del terreno,
de contorno variable e irregular, con el dominio exterior plano mediante una pendiente
gradual o suavizada que evite perturbaciones artificiales del flujo. Para obtener una zona de

transicién adecuada se deben cumplir algunos criterios de disefio.

A continuacion, se describe el proceso de disefio y creacién de cada una de las partes del dominio

geométrico.

0.1.1 Generacion de la superficie del terreno

Para poder generar una superficie tridimensional que represente el relieve de una regién geografica

es necesario disponer de datos de elevacion del terreno. Para ello, el Centro Nacional de Informacién
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Geografica (CNIG)1, ofrece numerosos recursos de informacion geografica de utilidad, entre los que

destacan los siguientes.

e Modelo Digital del Terreno. Consiste en una estructura numérica de datos que representa
la distribucion espacial de una variable continua, la altura ortométrica del terreno. Se

encuentra disponible en distintos pasos de malla (2, 5, 25 y 200 m) y formato ASCII (*.asc).

e Datos LiDAR. Se trata de ficheros digitales con informacién altimétrica de cobertura
nacional en el formato de una nube de puntos capturada mediante vuelos con sensor LIDAR.
Estos datos se distribuyen en ficheros de 2x2 km de extensién con algunas excepciones de
1x1 km y una densidad de puntos de 0.5 puntos/m? o supetior, disponibles en color
verdadero RGB o en infrarrojo. El formato de entrega de los datos es un fichero *.laz.

(formato de compresion de ficheros las).

Aunque ambas opciones son validas, en este trabajo se ha optado por los datos LIDAR debido a las
ventajas que presentan. En primer lugar, estos datos permiten la generacién de un modelo digital del
terreno a cualquier resolucion por encima de su densidad de muestreo, que como se indic6 es muy
clevada. Por el contrario, los citados modelos digitales del terreno disponibles en la pagina web,
presentan resoluciones espaciales excesivas para los objetivos del proyecto (resoluciones de 2 y 5 m)
que complicarfan mucho el procesamiento geométrico. En cambio, otras de las resoluciones
disponibles son insuficientes (resoluciones de 25 m y superior). De esta forma, los datos LIDAR
permitirfan obtener una resolucién espacial ajustada a demanda. Por otro lado, los ficheros LIDAR
cubren extensiones mas reducidas que en el caso de los modelos de elevacion, demostrando una
mayor facilidad de manejo en su modificaciéon y procesamiento por el programa de edicién grafica
elegido. Por dltimo, otra notable ventaja de esta tecnologia es que permite clasificar cada punto de la
nube en distintas categorias (terreno, edificios, vegetacion baja, vegetacion media, vegetacion alta...)
lo que aporta una informacién muy valiosa para la definiciéon de las caracteristicas del modelo y
disefio. Todos estos motivos llevaron a la eleccién de los datos LiDAR para la construcciéon del

modelo geométrico.

Para obtener la nube de puntos, se debe buscar la ubicacién de la instalacién industrial de estudio en
el visor del centro de descargas, lo que llevara a la descarga del fichero que contiene la ubicacién
deseada. Como se pretende cubrir también parte del entorno de la instalacion industrial, se descargan
también otros ficheros adyacentes al que contiene la instalacién, asegurandose que los datos

descargados cubren una superficie suficiente para su implementacién en el modelo geométrico. Esto

I Centro de descargas del CNIG. https://centrodedescargas.cnig.es/CentroDescargas/index.jsp Fecha

ultimo acceso: 09/12/2021
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se puede realizar trazando un poligono de dimensiones apropiadas en el visor de descargas, lo que

permitira obtener el listado de ficheros que intercepta.

Los datos descargados se presentan en formato /g y se deben descomprimir a otro formato apto
para el programa de edicién grafica elegido. En este caso, se utiliz6 el software grafico Autocad Civil
3D y se empled una herramienta open-source o de acceso abierto para transformar los datos a
formato /as de forma previa a su introduccion en el software de disefio asistido por ordenador (CAD),
la herramienta LAStools2. En la Figura 22 se puede observar el aspecto de los ficheros de nubes de

puntos una vez introducida en el software de edicion CAD.

Figura 22. Visualizacion de los datos LiDAR en vista 3D y coloreados segtin categoria (izquierda) y
en planta y coloracion RGB (derecha) de la zona de estudio.

A continuacién, se localizé la posicién de la fuente industrial y se delimitd el area de estudio para
extraer el conjunto de puntos correspondientes a dicha regidn, descartando los puntos que no forman
parte de la misma. Tal y como se explico, el area de estudio corresponde a una regién circular de 600
m de didametro cuyo centro coincide con la fuente emisora. Esta configuracion se puede observar en

la Figura 23.

2 Rapidlasso GmbH. http://lastools.org/ Fecha tdltimo acceso: 09/12/2021
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Figura 23. Nube de puntos correspondiente al area de estudio escogida. El marcador rojo indica la
ubicacién de la fuente emisora.

Una vez aislados los puntos de interés, el siguiente paso consiste en generar una superficie geométrica
representativa del relieve topogrifica que pasard a formar parte del dominio computacional del
modelo. Para lograr el paso desde la nube de puntos a una superficie geométrica se han explorado
dos vias diferentes. La primera se basa en la construccion de una red o malla TIN y fue descartada
debido a los problemas que esta implicaba durante la fase del mallado del modelo. El segundo método
se analiz6 como alternativa a los problemas generados por el primero y consiste en la creaciéon de una

superficie tipo NURBS.

6.1.1.1 Método de la red TIN

Este método de construccién de superficies se basa en la generacién de una red irregular de triangulos
(TIN) a partir de lineas que se forman conectando los puntos de la nube que se encuentran mds
proximos entre si. Las aristas de los TIN forman facetas triangulares contiguas y no superpuestas que
representan la morfologia de una superficie, capturando la posicién de entidades lineales que juegan

un papel importante en la misma.

El resultado de este procedimiento es una malla virtual formada por triangulos irregulares, de tamafio
y angulos muy variables dependiendo de la complejidad y las caracteristicas topograficas de cada zona.
La Figura 24 muestra el aspecto de la superficie TIN obtenida a partir de la nube de puntos LIDAR

con el detalle de algunas localizaciones.
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Figura 24. Superficie TIN original.

La red obtenida estd compuesta por un nimero muy elevado de tridngulos, dando lugar a una
resolucion y detalle excesivo en el modelo que puede dificultar en gran medida su procesamiento.
Para ello, el software Autocad Civil3D permite una funcionalidad de simplificacién de la malla TIN,
con el que se permite la supresién de un porcentaje de puntos de la nube a la vez que se limita la
variacién de altura del mismo. Esta funcionalidad permite reducir en gran medida el nimero de
puntos, manteniendo altas densidades en zonas singulares que requieren una gran definicién y
retirandolos de otras regiones mas sencillas en las que no se precisan altas densidades de puntos. En
la Figura 25 se puede observar que la superficie TIN, a pesar de haber eliminado un 40%, no ha
tenido una pérdida de definicién notable o a grandes rasgos para la escala de interés del presente

estudio.

Figura 25. Superficie TIN simplificada.
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Otra de las posibilidades que ofrece la red TIN como forma de simplificar y suavizar la geometria
obtenida es generar una red de elevaciones regular a partir de la dltima en una resolucién deseada.
Este paso genera una red de triangulos de tamafio y disposicién homogénea. El valor de este tamafio
o espaciado constituye la resolucion espacial de dicha red, que pasa a ser constante en toda su
superficie. De esta forma, con este procedimiento estarfamos obteniendo un producto similar a los
modelos digitales de elevacién ofrecidos por el CNIG, pero a una resolucién totalmente
personalizable. La ventaja de aplicar este paso intermedio de regularizaciéon es la obtencién de una
geometria més limpia y de menor complejidad que puede facilitar en gran medida el procesamiento
de la misma durante la generacién del mallado posterior. No obstante, la posibilidad de colocar nodos
de forma irregular en una red TIN frente a su homologa regular permite obtener una resolucion mas
alta en las 4reas donde la superficie es muy variable o cuando se desea obtener un nivel de detalle
superior y una resolucién mas baja en zonas menos variables. La eleccién entre una y otra alternativa
dependera entonces de la complejidad y tamafio del modelo, la precisiéon necesatia, asi como los
recursos computacionales y el tiempo disponible para la realizacién del modelo. En el presente
trabajo, dado que se trata de una superficie muy extensa y compleja fue necesario realizar la
regularizacién de la red triangular a una resolucién espacial de 15 m, cuyo resultado se puede observar

en la Figura 20.

Figura 26. Regularizacion de la superficie TIN a resolucion de 15 m.

El siguiente paso en el proceso de modelado grifico consiste en la extraccion de las facetas
triangulares, es decir, la conversiéon de cada uno de estos tridngulos a supetficies fisicas, ya que la red
triangular obtenida constituye un elemento no fisico o virtual. Con las facetas triangulares
transformadas en regiones 3D, el modelo geométrico ya se encuentra en condiciones de ser
transferido al médulo de mallado. No obstante, previamente a la exportacion del modelo es posible

realizar algunas operaciones de transformacion adicionales que generan distintos efectos sobre el
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nimero de celdas, tamafio de archivo y calidad de la malla obtenida. Las operaciones de

procesamiento opcionales previas a la exportacion son las siguientes.

1. Ninguna. Exportacién directa de la regién 3D.

2. Transformacién de la regién 3D a superficies 3D.
3. Suavizado de superticies 3D.
4

Unioén de superficies 3D.

Para poder determinar el procedimiento mas adecuado se realizé un andlisis de impacto tanto de cada
operacion individual como de aquellas posibles combinaciones para determinar el efecto de cada una
de ellas, tanto de forma individual como conjunta con el objetivo de poder determinar el

procedimiento mas adecuado. Los caminos analizados en dicho analisis se muestran en la Figura 27.

—
»

Archivo

Autocad

Conversién a —
superficie 3D
resultante
b Unién de
* Con suavizado o no. superficies

Figura 27. Procedimientos posibles para el procesamiento del modelo grafico.

En la Figura 27 se observa que cualquier camino elegido parte del archivo CAD generado y acaba en
un formato de archivo denominado iges. Es importante destacar que, dependiendo del médulo de
mallado elegido, se puede tener accesos a interfaces que permiten la lectura directa de archivos
procedentes de Autodesk, entre otros programas de diseflo grafico. Sin embargo, no todos los
programas de mallado cuentan con dichas interfaces o incluso aquellas pensadas para Autocad
pueden encontrar problemas a la hora de importar geometrias complejas procedentes de Autocad
Civil3D. La exportaciéon de la geometrfa al formato iges es una interesante alternativa para la
importaciéon de geometrias en médulos de mallado cuando falla la lectura directa del fichero nativo
del programa CAD. Siguiendo los caminos establecidos en la Figura 27, se han definido 5 escenarios

de analisis mediante combinacién de las distintas operaciones.
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. - Conversion a Suavizado de Unidén de
Archivo Exportaciéna 3D o o o
superficie superficie superficies
1 X
2 X X
3 X X X
4 X X X
5 X X X X

Figura 28. Caracteristicas de los archivos resultantes de cada procedimiento alternativo.

Cada uno de los archivos derivados de los distintos escenarios ha sido introducido en el médulo de
mallado, en el que se ha generado una divisién de la superficie en celdas triangulares mediante
procedimiento y ajuste de parametros automatico. El objetivo de este procedimiento es conocer el
impacto inmediato de la superficie generada en la calidad de una malla simple y generada sin mayor
esfuerzo. En la Figura 29 se puede observar el aspecto de una de estas mallas preliminares generadas

para el analisis.

Figura 29. Aspecto de la malla superficial preliminar para analisis de comportamiento.

A continuacion, se ha analizado el numero de celdas obtenido en cada caso, el tamafio de archivo y
el parametro de calidad de malla. En la Figura 30 se puede ver el resultado de la comparativa en los
términos anteriormente expuestos, donde se observa que la opcién 1 ofrece los mejores resultados

en todos los indicadores.
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Tamafio iges 23,0 Mb 49,7 Mb 49,7 Mb 12,4 Mb 37,3 Mb
Tamafiotin 32,1 Mb 63,5 Mb 64,2 Mb 24,8 Mb 57,1 Mb
N2 celdas 80406 156544 156544 66977 141750

(malla

cuadrilateros)

..........................

Ne celdas 88856 173444 173444 74886 34132
(malla
triangular)

Quality T S O [ R — W W W W Y Lt [EENEE]

Figura 30. Comparativa de mallado de modelos resultantes de cada procedimiento alternativo.

Los resultados de este andlisis sirvieron, por tanto, para definir el procedimiento final del tratamiento
de los datos LiDAR hasta la generacién de la superficie final que integra el modelo geométrico. Este

procedimiento se resume de forma esquematica en la Figura 31.

Datos Superficie Regularizacion Exportacion a
Lidar » TIN » (DEM) » entidad 3D -

Figura 31. Procedimiento final elegido para definicién del modelo geométrico.

Finalmente, a la superficie generada se le aflade el volumen geométrico que representa a la fuente
emisora o chimenea, asegurandose de que la base de la misma queda totalmente adosada o en

contacto con la superficie del terreno.

Este método de creacién de la superficie del terreno destaca por ser relativamente rapido y sencillo,
aunque requiere el uso del software Autocad Civil 3D. Las opciones de edicién de la red TIN son
amplias y la posibilidad de generar una red triangular regular es otro punto a favor que permite generar

geometrias mas versatiles para multiples aplicaciones.

Sin embargo, durante el procedimiento posterior de divisiéon del dominio en celdas, se descubrié que
la superficie generada mediante esta metodologia daba lugar a distorsiones severas en la malla.
Aunque la explicacién de los detalles del proceso de mallado se ha reservado para la seccién “6.2.
Discretizacion del dominio o mallado”, se han incluido aqui la Figura 32 y la Figura 33 que muestran
el aspecto de algunas de las principales distorsiones ocurridas en la malla. Como se puede observar,
las distorsiones mds comunes consistian en desviaciones anémalas y cruces entre las aristas de las

celdas, dando lugar en muchos casos a volumenes de celdas negativos.
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Figura 32. Distorsiones en el mallado de supetficie sobre el terreno.

Figura 33. Distorsiones en el mallado de superficie sobre el terreno con detalle de intersecciones de
celdas (volimenes negativos).

Para intentar paliar estas anomalias, se recurrié al uso de herramientas de diagnéstico y reparacion de
superficies incluidas en algunos médulos de geometria y mallado, como las presentes en SpaceClaim.
Estas herramientas resultaron muy efectivas en la deteccién de los errores geométricos que pueden

ocasionar problemas en la malla y que se enumeran a continuacion.
e Problemas de tangencia entre regiones triangulares adyacentes.

e Problemas de inexactitud de bordes y contornos asociados a las superficies.
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e Problemas de generacién de angulos muy agudos entre tridngulos secantes.

e Dificultad para tratar el total de la superficie como un elemento tnico.

La Figura 34 muestra la presencia y distribucion de algunos de los errores mas significativos, hallados
sobre la superficie del terreno. Para intentar corregir estos defectos se hizo uso de las funcionalidades
de reparacién de geometrias también incluidas en el programa utilizado. Sin embargo, estas funciones
no resultaron igual de efectivas con todos los defectos detectados, dando lugar incluso a un

empeoramiento de la geometria al tratar algunos errores especificos al tratar algunos defectos.

@TM:HC‘. o o &) Small Faces

Dlnexact Edges =

‘QB Bad Faces & Simplify = 1

Figura 34. Ejemplos de algunas incidencias geométricas identificadas con herramientas del médulo
SPACECLAIM en la superficie del terreno modelado.

As{ mismo, se constaté que las anomalfas de la malla se producian también con la aplicacién de otras
tipologias de celdas y procesos de mallado mas automatizados, como la generacion de tetraedros o
prismas de base triangular o cuadrangular. Si bien no se producian exactamente las mismas anomalias,
se generaban otro tipo de errores que impedian, de igual forma, conseguir una calidad de malla

suficiente.

Tal y como indicaban las herramientas de diagnodstico, la descomposicion y representacion del terreno
a través de un gran numero de supetficies triangulares constituyen la principal causa de los problemas
producidos en la malla, al estar trataindose un modelo de gran complejidad. Ante esta situacion, la
unica solucién razonable consistié en la busqueda de una nueva metodologia de creaciéon de la
superficie, tratando de sustituir la triangulaciéon del terreno por una superficie suficientemente
continua y flexible que facilitara el procesamiento por parte del médulo de mallado. Este fue el origen
de la nueva metodologia de superficies NURBS que se describe en la siguiente subseccién “6.1.1.2

M¢étodo de la superficie NURBS”.
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Existe, no obstante, un caso en el que esta metodologia TIN es valida para representar la superficie
del terreno sin provocar los errores de la malla descritos. Cuando el objetivo es capturar
principalmente la superficie del terreno con un tamafio de celda mas o menos uniforme, sin tener que
ajustar y refinar la malla sobre obsticulos como chimeneas o edificios, la divisién del dominio en
celdas se realiza de forma satisfactoria y sin distorsiones. La Figura 35, Figura 36 y Figura 37 muestra
el aspecto de la malla obtenida al tener en cuenta solo la supetficie del terreno, prescindiendo de la
chimenea y cualquier otro tipo de obsticulos. La de calidad de las celdas obtenida es muy elevada en

este caso.

L

VO AR

Figura 35. Detalle de malla de superficie de la porcion de terreno seleccionada para las
simulaciones.

Figura 36. Detalle de distribucion vertical de malla en altura (1).
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Figura 37. Detalle de distribucién vertical de malla en altura (2).

Las anomalfas en la malla empiezan a aparecer al realizar divisiones en el espacio destinadas a ajustar
la disposicién de las celdas a formas de aristas marcadas y paredes verticales que contrastan en gran
medida con la horizontalidad del terreno. Por este motivo, cuando se trata de estudios destinados a
estudiar la interaccién del viento con la orografia a una escala superior o en casos en los que no es
necesario recoger la geometria de los obsticulos de forma explicita, la generacién de redes TIN

permite obtener una geometria del terreno adecuada y con alto nivel de detalle de forma rapida.

6.1.1.2 Método de la superficie NURBS

Este método consiste en la representacion del terreno mediante la construccién de una superficie
tipo NURBS. Esta clase de superficies consisten en representaciones matematicas de geometria 3D
con las que se puede describir cualquier forma con precisién. Se construyen a partir de curvas Bézier

0 Splines que se caracterizan por parametros como el grado, los puntos de ajuste y vértices de control.

La creacién de estas superficies presenta una gran ventaja frente al método de representacién por
triangulacion anterior dado que permite obtener superficies continuas y bien definidas que mejoran
en gran medida su posterior procesamiento a la hora de generar el mallado. El inconveniente que
presentan es una mayor dificultad técnica y esfuerzo de creacién, aunque en la actualidad existen
algunos programas de disefio grafico que ofrecen opciones avanzadas de creacion de este tipo de

supetficies con muy poco esfuerzo por patte del usuatrio.

Para generar estas superficies, es necesario disponer de un conjunto de puntos del terreno o curvas
de nivel, por lo que la nube de puntos LiDAR sera también el punto de partida para este método. Al
igual que sucedia con las superficies TIN, es recomendable reducir el nimero de puntos del terreno

para evitar construir una superficie demasiado compleja y con un nivel de detalle innecesario. En el
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caso de disponer de un programa que ofrezca opciones de creacién automatizada de superficies
NURBS se introducira la nube de puntos o curvas de nivel como datos de entrada y se ajustaran los
parametros de configuracién de superficie correspondientes cuyas caracteristicas dependeran del
programa elegido. Un buen ejemplo de software que permite la creaciéon automatizada de este tipo
de superficies a partir de los datos mencionados es Rhinoceros. Autocad también ofrece
funcionalidades de creacién de superficies tipo NURBS a partir de puntos del terreno o curvas de
nivel, pero estas no son tan automatizadas como en el caso anterior. En este dltimo caso, Autocad
requiere la preparacién de las curvas spline que formaran la superficie NURBS a partir de los puntos
o curvas de nivel de origen y cumpliendo unas condiciones determinadas, por lo que el procesamiento
geométrico conlleva cierta complejidad. En la Figura 38 se puede observar el resultado de la superficie
del terreno obtenida a partir de la nube de puntos procesada por el software Rhinoceros, dando lugar
a una superficie continua y limpia con un nivel de captura de detalles de la orografia bastante notable

para los objetivos del estudio.

Figura 38. Superficie NURBS continua del terreno.

Sin embargo, en este trabajo se ha disefiado una metodologia de trabajo para poder generar este tipo
de superficies en caso de no disponer de un software que ofrezca esta funcionalidad automatizada.
Esta metodologfa se puede realizar con un programa de edicién grafica como Autocad, SpaceClaim
u otros programas similares. El punto de partida de este procedimiento es la superficie compuesta
por las facetas triangulares extraidas de la red TIN generada con el método descrito en el parrafo
anterior. Hsto implica que los primeros pasos de la nueva metodologia son comunes a la anterior,
desde el procesamiento inicial de la nube de puntos LiDAR hasta la obtencién de la red TIN y

posterior obtencion de las facetas o regiones 3D triangulares.

El siguiente paso consiste en definir una serie de circunferencias concéntricas, haciendo coincidir el

centro de las mismas con el centro del area circular del terreno (Figura 39). A continuacién, estas
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circunferencias se proyectan verticalmente sobre el conjunto de facetas triangulares previamente

obtenidas de la red TIN (Figura 40).

Figura 39. Definicion de circunferencias concéntricas.

Figura 40. Proyeccion de circunferencias en el tetreno.

Posteriormente, las proyecciones resultantes se dividen en una serie de puntos espaciados entre sf a
una distancia determinada y uniforme (Figura 41). A continuacién, los puntos resultantes
pertenecientes a una misma circunferencia de origen se unen entre si mediante una polilinea
tridimensional cerrada o bSpline (ver Figura 42). A mayor numero de puntos de division de la
circunferencia, mas precisa serd la adaptacion de la polilinea tridimensional a la forma real del terreno,

por lo que la superficie tendrd mayor resolucién.
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Figura 41. Division de las proyecciones en puntos.

Figura 42. Construccion de las bSplines.

Finalmente, se genera la superficie del terreno mediante barrido con un comando del tipo
“solevar” o “lff’ (ver Figura 43) que sirve para conectar las polilineas mediante una tnica

superficie NURBS (ver Figura 44).

Figura 43. Construccion de superficies mediante comando solevar.
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Figura 44. Superficie resultante final.

Sobre la superficie resultante se acopla el cuerpo de la chimenea de igual forma que se hacia en el
método anterior, aunque en esta ocasién la base de la chimenea interseca una unica superficie,

simplificando la integracién de ambos objetos.

La superficie que resulta de esta metodologia tiene una forma mucho mas suavizada que la anterior
al prescindir de la descomposicién de la superficie en tridngulos, lo que evita errores de tangencias y
angulos agudos asociados a esta tltima. Asi mismo, los programas de mallado suelen procesar este
tipo de supetficies de forma mucho mas eficiente que en el caso anterior. Otro aspecto resefiable de
esta metodologfa es la posibilidad de producir una resolucién espacial variable. Tal y como se explico,
la resolucién del modelo se controla mediante el espaciamiento entre circunferencias concéntricas y
entre los puntos que resultan de la division. Si se asignan distancias superiores en los bordes del
dominio y se van disminuyendo progresivamente hacia la parte central del modelo, se obtendra una
variabilidad en la resolucién espacial que serd mas alta en las zonas de mayor interés y mas reducida

en los extremos, reduciendo asi la complejidad de la superficie donde no es necesaria.

Por otro lado, también es importante destacar que este tipo de superficie es mucho mas facil de editar
que en el caso anterior. Esto supone una ventaja a la hora de adosar al modelo no sélo el cuerpo de
la chimenea sino también los bloques de edificios que se deseen simular explicitamente en dicho
modelo. Esta tarea serfa mucho mas complicada de acometer en un modelo compuesto por facetas

triangulares en la que el terreno no esta constituido por una superficie unica.

6.1.2 Integracion de la fuente y las edificaciones

Finalizada la superficie del terreno, el siguiente paso consistié en incluir la fuente emisora o chimenea
desde la que se va a realizar la liberacién de gases y particulas. El objetivo es resolver la geometria de
la chimenea en el modelo con especial énfasis en la seccion de salida de la misma. Para ello, se ha
construido un cilindro con unas dimensiones iguales a las de la fuente, es decir, 56 m de altura y 2.96

m de diametro de base.

Pagina 104 de 211



6 Metodologia

Por otro lado, es logico pensar que los bloques de edificios presentes en las zonas bajas y mas
urbanizadas del valle tengan un impacto significativo sobre el flujo incidente. La incorporacion del
efecto que dichos obstaculos ejercen sobre el comportamiento del flujo en las simulaciones se puede
realizar mediante dos técnicas distintas. La primera consiste en modelar estos obstaculos de forma
implicita a través de un parametro de rugosidad que caracteriza a las funciones de pared aplicadas en
el terreno o fondo del dominio [141]. Este método destaca por su simplicidad y un menor esfuerzo
de generacién del dominio y posterior mallado, siendo la opcién que aplica por defecto en las partes

del dominio mas alejadas del area de interés.

Sin embargo, cuando se consideran las zonas mas proximas a la fuente emisora y en general en los
casos donde los obstaculos tienen un efecto significativo sobre el flujo en la zona de interés, la opcién
preferida es la modelizacién explicita. Este método consiste en incorporar la geometria de los

obstaculos en el propio modelo que sera resuelta por las ecuaciones del flujo de forma explicita.

Dadas las caracteristicas del presente caso de estudio, se ha optado por esta ultima alternativa
incorporando al modelo los bloques de edificios que se encuentran en la parte mas baja del valle,
proximos a la fuente emisora. En cuanto a la representacion geométrica de los edificios, en [142] se
indica que el nivel de detalle necesario depende de la distancia de estos al obstaculo central o de
interés, que en el caso del presente estudio es la chimenea emisora. A medida que crece la distancia
respecto a la fuente, la geomettia de los mismos se puede simplificar, representandose como bloques
simples. Esta cuestién también fue analizada en [91], obteniendo como una de sus principales
conclusiones que el nivel de detalle geométrico puede afectar al patrén de flujo en el interior del
distrito urbano, pero no as{ al espesor de la capa limite, que se mantiene similar en todos los casos.
Incluir un nivel de detalle muy elevado en la geometria supondria, por otro lado, un coste
computacional muy alto asociado al aumento en el numero de celdas y complejidad del mallado, asi

como a la probable apariciéon de celdas muy asimétricas, tal y como se sefiala en [119].

Hs importante destacar que este estudio no se centra en analizar los fenémenos de flujo en regiones
muy localizadas como puede ser a nivel de calles ni en zonas muy proximas a fachadas, cornisas u
otros detalles arquitecténicos. Por contra, el objetivo es analizar el efecto de toda una zona urbana
sobre la dispersion de la pluma, de forma que el efecto es observado desde el exterior del conjunto
de edificios, siguiendo el ejemplo de enfoque propuesto en [83]. Por este motivo, en este modelo se
han omitido detalles geométricos como balcones o tejados, conservando unicamente la forma

principal de los edificios.

De esta forma, los bloques de edificios se modelizaran mediante la generacion de volimenes soélidos
en forma de paralelepipedos, simplificando en la medida de lo posible la morfologia de las

edificaciones por grupos o bloques y prescindiendo de detalles geométricos irrelevantes para los
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objetivos del estudio. Para llevar a cabo esta tarea, se ha recurrido a dos fuentes de informacion

principales, CADmapper y la nube de puntos LIDAR.

CADMAPPER? es un servicio capaz de transformar datos procedentes de fuentes publicas como
OpenStreetMap, NASA y USGS en ficheros CAD organizados. Con este servicio es posible obtener
los trazados en planta de los elementos urbanisticos presentes en distintas localizaciones geograficas,
en un formato CAD editable. Para extensiones de hasta 1 km? la descarga de datos es gratuita. Dado
que el area de estudio tiene una extension de 2 km resulta sencillo obtener y combinar los dos archivos
CAD que contienen la disposicion de los elementos urbanisticos de la zona. A continuacion, se realiza
un filtrado de los objetos del archivo de dibujo conservando sélo los elementos de interés. La Figura
45 muestra la distribucién en planta de los edificios a incluir en el modelo como resultado tras el

filtrado.

Descarga layout CADMAPPER Simplificacion y adaptacion en CAD

Figura 45. Distribucion en planta de los edificios a incluir en el modelo.

Conocido el trazado en planta de los edificios, la forma mas sencilla de modelizatlos es mediante una
operacion de extrusion, dando lugar a paralelepipedos mas o menos simples. Sin embargo, para poder
llevar a cabo esta operacion es necesario conocer las alturas de los distintos bloques de edificios. En
este punto se ha aprovechado la capacidad de clasificacién por categorias que ofrece la nube de
puntos LiDAR, aislando los puntos pertenecientes a la categoria de edificios para poder visualizarlos
mejor y aplicando una escala de colores segun la elevacion. En la Figura 46 se puede ver el resultado
de esta visualizacion. Valiéndose de esta informacién, se ha procedido a identificar la altura media de

cada bloque de edificios a incluir en el modelo, tal y como se muestra en la Figura 47.

3Servicio CADMAPPER. https://cadmapper.com/ Fecha de tltimo acceso: 31/03/2021
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Figura 46. Visualizacién de nube de puntos LiDAR correspondiente a la categoria edificios con
escala de color aplicada segtn elevacion.
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Figura 47. Asignacion de alturas a los bloques de edificios.

Por dltimo, se han extruido los poligonos a la altura determinada en el paso anterior, dando lugar a
los cuerpos de los edificios que formaran parte del modelo. Una vez se tiene los cuerpos sélidos de
los edificios, el siguiente paso consiste en su adhesion al terreno. Tal y como se explico, las superficies
NURBS presentan una buena capacidad de edicién, admitiendo opciones de recorte e interferencia y
fusién con cuerpos sélidos. Este rasgo resulta clave para lograr una adecuada integracién entre la
supertficie del terreno y los obstaculos que se van a modelar de forma explicita. Para integrarlos de
forma adecuada, los cuerpos soélidos correspondientes a los edificios que se generen deberan adaptar
su base al relieve del terreno sobre el que se sitien. Para ello se pueden crear sélidos de base plana,
alargando esta tltima por debajo del nivel del terreno. Posteriormente, se recortan los cuerpos sélidos
utilizando el terreno como superficie de corte mediante el comando “recortar”. De esta forma se

asegura que los obstaculos se encuentren perfectamente asentados sobre el terreno sin generar zonas
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de holgura y defectos que puedan entorpecer el proceso de mallado. El resultado final de la adhesién

de los cuerpos solidos de los edificios al terreno se puede observar en la Figura 48, Figura 49 y Figura

50.

Figura 48. Vista conjunto superficie del terreno y edificios.

Figura 49. Vista conjunto superficie del terreno y detalle de la fuente emisora.
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Figura 50. Aspecto final de la superficie del terreno modelada junto con los edificios (gris) y la
fuente emisora (verde).

6.1.3 Disefo de la zona de transicion

Con la parte del modelo geométrico correspondiente al terreno de estudio completada, el siguiente
paso consiste en definir una superficie que conecte este tltimo con la superficie plana de extension
del dominio. El perimetro exterior circular del terreno es irregular y altamente variable en altura
debido a que discurre tanto por zonas bajas del valle como por zonas altas de montafia. Para poder
unir este dltimo a una supetficie horizontal plana es necesatia una superficie que permita la transicién
entre contornos de forma gradual, evitando asi gradientes y fenémenos abruptos en el flujo que
discurra sobre esta zona. A pesar de tener un impacto importante sobre los resultados de la simulacién

de flujo, esta cuestion ha sido abordada de forma muy limitada en la literatura [118], [143].

El disefio de la superficie de transicion mantendra la misma forma que el perimetro del terreno, es
decir, circular. Vista en planta, esta superficie se asemejard a una corona circular delimitada
superiormente por el perimetro del terreno e inferiormente por una circunferencia situada a nivel del
dominio plano exterior. La determinacién del radio de dicha circunferencia inferior, asi como la altura
a la que esta se ubica, influirin en la geometria final de la superficie de transicion, concretamente en
las pendientes minimas y maximas. Un estudio reciente [118] analiz6 el potencial de distorsién del
perfil vertical de velocidad del flujo producido por distintas zonas de transicion en un ensayo
experimental en tunel de viento. El estudio concluyé que pendientes de transicién por debajo de 30°
de inclinacién no producian alteraciones notables en el flujo respecto a un angulo de 15°, considerado
este ultimo como un valor de referencia para generar una zona de transicion relativamente plana

capaz de conectar de forma uniforme el terreno con el fondo del dominio. Siguiendo esta
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recomendacién, se opté por limitar la pendiente maxima de la superficie de transicién a una
inclinacién de 30°. Para ello, se regulé el radio de la circunferencia infetior, asi como la diferencia de
altitud desde el punto mas alto del contorno hasta la superficie plana del dominio. El resultado fue
un didmetro inferior de 900 m y una diferencia maxima de alturas entre la posicién del dominio plano
y el punto mas alto del contorno de 160 m. Por ultimo, para generar la superficie de transicion se ha
utilizado nuevamente el comando “solevar” de Autocad, aplicado entre el petimetro del terreno y la

circunferencia inferiot.

En este punto es importante destacar que la zona de transicién se puede implementar tal y como se
acaba de explicar o bien introducir un paso adicional destinado a mejorar las caracteristicas de la
superficie. Idealmente, se puede crear esta superficie durante el propio proceso de generacion de la
supetficie correspondiente al terreno, de forma que se establezca una continuidad total entre ambas
zonas al constituirse en una unica superficie. Para lograr este objetivo, se parte de la superficie de
transiciéon generada segun el procedimiento descrito. A continuacion, se definen una setie de
circunferencias concéntricas (cuyo centro coincide con el correspondiente al area circular del terreno)
que seran proyectadas sobre la zona de transicion. Las proyecciones obtenidas representan las curvas
de nivel que definen el relieve de transicién, utilizandose de forma conjunta con la nube de puntos
del terreno para definir una superficie tnica y continua que abarque ambas regiones en una sola etapa.
Esta superficie unica se creard siguiendo el mismo procedimiento empleado para la creacién de
superficies NURBS. También es posible extender esta estrategia a la generacion del dominio exterior
o dominio vacio, de forma que se genere las tres partes del contorno superficial inferior del modelo

de forma simultianea, en un Gnico proceso.

6.1.4 Dominio exterior plano

La extension del dominio mediante la inclusién de superficies planas en torno al area de estudio es
una practica comun en el ambito de la modelizaciéon de viento y dispersién de contaminantes [144].
El objetivo de esta extension es permitir que el flujo incidente llegue a un estado de equilibrio antes
de alcanzar el terreno de estudio, asi como permitir su completo desarrollo una vez sobrepasa el area
de perturbacién que provoca sobre el flujo. De igual manera, la extensién del dominio en la direccién
transversal pretende evitar un efecto de contraccion del flujo que pueda dar lugar a aceleraciones

artificiales, también conocido como efecto Ventuti.

Por estos motivos, los contornos de entrada, salida y limite superior del modelo deben colocarse a
una distancia considerable respecto al area de interés [112]. En estudios de viento y dispersién en
geometrias urbanas una practica comun consiste en determinar el tamafio del dominio en funcién de
altura del edificio mas alto considerado, de acuerdo a las recomendaciones de la literatura [142], [144],

[145]. La Tabla 12 muestra el valor numérico de estas dimensiones, donde el diametro del obsticulo
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(Do) es 1800 m y la altura maxima de obstaculo (H) es 160 m. La Figura 51 muestra el resultado final

del disefio de las dimensiones del dominio computacional.

Dimension Expresion calculo | Resultado | Valor seleccionado
Distancia batlovento (L) 5H 802 850
Distancia sotavento (Lp) 15H 2405 2450

Lado total Le+Do+Lp 5007 5100

Altura 6H 962 1500

Tabla 12. Determinacion de las dimensiones del dominio computacional.
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Figura 51. Disposicion y dimensiones del dominio computacional.

Es importante destacar que el disefio del dominio geométrico varfa en funcién de la direccion del
viento incidente. Concretamente, es la condicion de contorno de cada uno de los limites laterales del
dominio la que cambia segin la direccién del viento, modificando en consecuencia su distanciamiento

respecto al terreno. Esta configuracion se realiza bajo las siguientes premisas:

e El viento entra en cada caso por uno o dos laterales del dominio exterior, mientras que el
resto de los laterales se configura como condicién de simettia.

e La salida del flujo se realiza por una o dos franjas situadas en el fondo del dominio
colindantes con los laterales configurados con la condicién de simetria, es decir, los laterales
opuestos a la condicién de entrada. La condicién de salida se fija en el fondo del dominio
por dos motivos. El primero consiste en asegurar un perfil de presiones en funcién de la
altitud correcto, ya que asignando la condicién de salida directamente en los laterales

opuestos a las entradas del flujo no permitia obtener un resultado satisfactorio. El segundo
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motivo estriba en que todos los gases empleados en la simulacién son mas densos que el

aire, de forma que tenderan a descender hasta que finalmente puedan abandonar el dominio

por la parte inferior del mismo donde se sitda la franja de salida.

La Figura 52 muestra el disefio del dominio computacional en funcién de la direccién del viento

incidente.
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Figura 52. Disefio del dominio computacional y condiciones de contornos en funcion de la direcciéon
del viento incidente.

Por ultimo, la Figura 53 muestra una imagen en perspectiva del dominio geométrico, en el que se

puede distinguir la dimensién vertical del mismo.
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1500 m

Figura 53. Vista en perspectiva del dominio geométrico.

6.2 Discretizacion del dominio o mallado

Una vez finalizado el dominio geométrico del modelo, el siguiente paso a realizar consiste en la
discretizaciéon del mismo en celdas o proceso de mallado. Se conoce como mallado al proceso de
dividir el dominio computacional en un numero finito de celdas, las cuales proporcionan los puntos
en los que posteriormente se calcularan los valores del flujo. Este proceso tiene un impacto muy
grande en la simulacién, dado que el estilo de malla escogido, asi como la densidad o tamafio de la
misma van a ser determinantes en la exactitud de los resultados, por lo que el disefio del mallado es

un elemento clave de este proceso.

En la siguiente seccion “6.2.1 Criterios de disefio del mallado” se presentara de forma detallado los
criterios de disefio a tener en cuenta de cara a la realizacion del mallado, asi como una revisién de las
principales tendencias y métodos hallados en la literatura. El contenido de dicha seccién sienta las
bases para definir el procedimiento a seguir en la generacién del mallado del modelo, que se ha

descrito en la seccién “6.2.2 Generacion del mallado”.

6.2.1 Criterios de disefio del mallado

El mallado del modelo CFD presenta un impacto muy grande en las simulaciones, dado que el estilo
de malla escogido, asi como la densidad o tamafio de la misma, van a ser determinantes en la exactitud
de los resultados. Para una mejor comprension de los distintos tipos de celdas, la Figura 54 muestra

una representacion grafica de cada uno de ellos.
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Figura 54. Representacion de los distintos tipos o formas de celdas.

El estilo de la malla hace referencia normalmente a la geometria de los elementos en que se divide el
dominio o celdas. En este sentido, los elementos poliédricos que se aplican con mayor frecuencia en
el mallado de dominios tridimensionales son los tetraedros y los hexaedros. Cuando se trata de
simular un sistema como es la capa limite atmosférica, una de las premisas cominmente aceptadas es
la superioridad de las formas hexaédricas frente a las tetraédricas, en términos de exactitud de los
resultados. De esta forma, un estudio comparativo [66] determiné que los errores promedio en los
resultados de simulacién proporcionados por tetraedros podian ser de hasta un orden de magnitud
superior a los resultados aportados por hexaedros. Otro importante hallazgo determiné que, para un
mismo dominio computacional, un mallado basado en tetraedros exigia un numero de celdas supetior
al requerido en caso de utilizar hexaedros para poder obtener resultados satisfactorios. Por tanto, el
uso de tetraedros no solo parece dar lugar a un mayor numero de errores en los resultados, sino que

ademds incrementa la demanda de recursos computacionales y tiempos de simulacion.

Este aumento del error en los resultados asociado al uso de celdas tetraédricas se explica en parte por
la obtencién de mallas de baja calidad a las que suelen dar lugar, reflejado en parametros de calidad
de celda como la ortogonalidad, asimetrfa y relacion de aspecto. No obstante, evitar los errores de
discretizacién no es el Gnico objetivo que se persigue al generar una malla de calidad, sino que tal y
como defiende [85], también resulta clave para lograr la convergencia de las simulaciones

minimizando la necesidad de uso de esquemas de discretizacién de segundo orden.

Otro importante factor que explica los errores de truncamiento o difusién numérica asociados al uso
de tetraedros es la imposibilidad de alinear las paredes de la celda con el flujo incidente, disposicion
que sélo es posible con el uso de hexaedros y prismas. El uso de tetraedros estd, por tanto,
desaconsejado en las zonas del flujo mas proximas al terreno y a las paredes de los edificios [20],

[144], debiendo limitar su uso a las partes del dominio m4s alejadas de dichas superficies.
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Una de las estrategias de mallado mas recomendable consiste en utilizar capas de celdas paralelas a
las superficies del terreno y edificios [145], por lo que las celdas hexaédricas constituyen una de las
opciones mas valoradas para la discretizacion de la capa limite atmosférica, capaz de producir mallas
de alta calidad. Sin embargo, es importante destacar que el proceso de division del dominio en
hexaedros no suele ser automatico ni sencillo. Los médulos de mallado disponibles en la actualidad,
tanto en paquetes comerciales como de codigo libre, presentan capacidades limitadas. Para poder
obtener celdas hexaédricas suele ser requisito el descomponer la geometria en partes mas sencillas y
con geomettias que admitan su divisién en celdas por técnicas de barrido. Dicha técnica consiste en
identificar una superficie base sobre la que se realiza una malla de superficie (celdas bidimensionales),
que posteriormente se extruyen generando celdas tridimensionales de altura determinada. Por dltimo,
estas celdas 3D se van disponiendo en capas siguiendo una direcciéon determinada hasta alcanzar otra
superficie de destino. La descomposicion de la geometria en partes aptas para el barrido no suele ser
sencilla y en muchos casos puede implicar un alto grado de edicién manual. Otro procedimiento
comun para la obtencién de mallados hexaédricos consiste en una estrategia de generacion de bloques
virtuales que posteriormente se adaptan a la geometria. Este procedimiento evita tener que realizar
una descomposicion real de la geometria, lo que facilita el proceso de creacion del modelo. Mediante
subdivisiéon y modificacién de las dimensiones de los bloques, es posible adaptarlos a las formas
geométricas. Posteriormente, el usuario define una serie de relaciones o asociaciones entre los
vértices, ejes y caras de los bloques y los puntos, lineas y supetficies, de la geometria a la que
representan. Los programas ICEM CFD y SpaceClaim, pertenecientes ambos al paquete comercial
de ANSYS, asi como BlockMesh de OpenFOAM vy terrainBlockMesher [146] son ejemplos
destacados que permiten la estrategia de mallado hexaédrico por bloques. La Figura 55 muestra un
ejemplo de creacién de bloques en ICEM y posterior corte y descomposicion hasta conseguir una

forma adecuada para reflejar la geometria de un modelo [147].

‘ rumoviLi )
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—
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split
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Figura 55. Proceso de generacién y edicion de bloques en ICEM CFD [147].
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Aunque se trata de un método eficaz con el que se obtienen buenos resultados, es obvio que la
estrategia de bloques no es apta para geometrias complejas en las que se tiene un elevado nimero de
detalles a los que amoldar los bloques. Este es el caso de zonas urbanas extensas en las que existe una
gran cantidad de edificios, elementos urbanisticos y fuentes emisoras de contaminantes. Realizar este
proceso de division y asociacién de bloques para cada elemento de interés resultaria impractico, por
lo que los casos encontrados en la literatura se limitan bien a obsticulos aislados o grupos poco
numerosos de edificios [17], [66], [68], [69], [79], [84], [85], [148]—-[151] o bien a relieves del terreno
sin obstaculos [109], [112], [113], [115], [152]-[156].

Una de las opciones mas valoradas como alternativa al mallado hexaédrico es el uso de celdas
prismaticas o prismas. Esta geometria destaca por una mayor facilidad de generacion, ya que las
supetficies pueden ser divididas no solo mediante cuadrilateros sino también mediante elementos
triangulares. Los prismas se pueden disponer facilmente en forma de capas paralelas a las superficies
del terreno y obstaculos, alineadas por tanto con el flujo incidente. En la actualidad destacan

principalmente dos técnicas capaces de obtener este tipo de mallado.

La primera de estas estrategias es ampliamente utilizada en la modelizaciéon de flujos en el ambito
industrial. Consiste en la generacién de un nimero de capas de prismas mediante un procedimiento
que se denomina generalmente inflacién a partir de las celdas 2D triangulares generadas en las
supetficies de interés, rellenando el volumen restante con tetraedros [142], [144], [151]. Este
procedimiento se encuentra altamente automatizado en practicamente cualquier software de mallado,
por lo que permite obtener un mallado de caracteristicas razonables en poco tiempo. Cuando se
consideran dominios que comprenden el relieve topografico sin inclusion de obstaculos es posible
generar un numero de capas suficiente para cubrir toda la altura de la capa limite atmosférica, tal y
como sucede en [111], [114]. En cambio, cuando se incorpora la geometria de edificios, el nimero
de capas de prismas que se puede aplicar se ve limitado, ya que de lo contrario se pueden generar
interferencias inadmisibles entre las capas dispuestas horizontalmente sobre el terreno y las verticales
correspondientes a las fachadas de los edificios. Limitar por tanto las capas de prismas provoca que
una gran parte del dominio quede desprovisto de celdas alineadas con el flujo, tal y como se muestra

en la Figura 56.

Pagina 117 de 211



6 Metodologia

Figura 56. Mallado compuesto de tetraedros y 3 capas de prismas sobre las superficies del terreno y
edificios.

La segunda estrategia consiste en una metodologia manual especificamente creada para estudios de
fisica urbana [23] y denominada por sus creadores como surface-grid extrusion technique (en adelante,
técnica de extrusion). Esta técnica consiste en la definiciéon de una malla superficial sobre el fondo
del dominio, formada por elementos 2D triangulares y/o rectangulares, evitando las dreas ocupadas
por edificios y otros obstaculos. Posteriormente, las celdas superficiales se extruyen y replican en
altura, adaptando la disposicién de las celdas a las alturas de los edificios y obstaculos que iran
marcando asi puntos de divisién del mallado en altura. Como resultado, se obtiene un mallado
compuesto {ntegramente por celdas prismaticas, alineadas por tanto con el flujo en todos los puntos
del dominio. Por otro lado, con este procedimiento no es necesario incorporar la geometria
tridimensional de los edificios en el modelo geométrico, ya que esta se va definiendo por medio de

los espacios vacios que resultan al generar el mallado.

Otra de las ventajas de esta metodologia es la obtencién de mallas de alta calidad, ya que en palabras
de sus autores permite “un control total por parte del usuario sobre la calidad y resolucion de la malla”
[23]. De esta forma, la técnica de extrusion ha sido ampliamente utilizada en numerosos estudios del

ambito de la fisica urbana [19], [22], [58], [82], [86], [89], [91], [123], [157]-[159].

A pesar de sus ventajas, esta metodologia puede resultar poco adecuada en determinados escenarios,
debido a la complejidad que puede entrafiar el proceso de adaptar las divisiones de la malla a alturas
muy variables. Este es el caso de complejos urbanos que incluyan un numero elevado de edificios y
obstaculos, especialmente si las alturas de estos ultimos son muy dispares. Para generar una malla por
el método de extrusion habria que tener en cuenta un nimero de divisiones y variabilidad de tamafios
de celdas en altura demasiado grande como pata tresultar practico, tal y como se representa en la

Figura 57.
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Figura 57. Aplicacion de la técnica de extrusion una geometria urbana compleja.

Casos de estudio que incluyan relieves topograficos complejos a la vez que edificios también suponen
un problema, ya que la disposicién de capas de prismas paralelos en presencia de alturas variables se
vuelve compleja. Tal y como representa la Figura 58, la direccién de extrusion de las celdas no puede
seguir la direccién normal a la superficie de las mismas y la sucesién de capas hasta el limite superior
del dominio representa una dificultad afiadida. No es de extrafiar por tanto que los estudios hallados

en la literatura basados en esta técnica de mallado se limiten a escenarios urbanos con fondos planos.

Limite superior dominio

Terreno

Direccion normal a la
superficie inferior del
dominio

Figura 58. Problemas en la aplicaciéon de la técnica de extrusion a un dominio que engloba terreno y
edificios.

Para poder abordar los escenarios mas complejos, es necesatio recurtir a otras estrategias de mallado
no tan extendidas en la literatura, especialmente en lo que respecta a aplicaciones en la industria o la

energia. Una de las estrategias mas destacables en este aspecto es el uso de mallados de tipo no
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conforme. Este tipo de malla se caracteriza por la presencia de interfaces entre distintas regiones de
celdas del modelo, en las que las posiciones de los nodos que conforman la malla a uno y otro lado
de las mismas no coinciden [160]. La Figura 59 muestra un ejemplo de la tipologfa de mallado no

conforme.

Interfaz de mallado no conforme.
Relacion aproximada: 2 celdas a 1.

Figura 59. Ilustracion de una interfaz de mallado no conforme.

Este tipo de interfaces permite conectar facilmente las distintas regiones de celdas entre si, con el
requisito de que estas ultimas se solapen al menos de forma parcial. Con este esquema de mallado es
posible generar hexaedros en todo el dominio computacional y adaptarlos a la geometria de los
edificios sin los esfuerzos de divisiéon y adaptacién de bloques o descomposicién geométrica. El
principal inconveniente de este método es que la transferencia de valores numéricos entre celdas
situadas a ambos lados de la interfaz no conforme se realiza mediante un proceso de interpolacion,
lo que introduce una pérdida de exactitud adicional resultados. Por este motivo, estas interfaces deben
situarse alejadas de zonas en las que se esperen fendmenos singulares del flujo, asi como fuertes
gradientes en las variables caracteristicas. Por otra parte, la obtencién de este tipo de mallado depende
de las capacidades del médulo o programa en cuestion que se utilice ya que se trata de una técnica
que requiere de un alto componente de automatizacion por parte del mismo. En la practica, son
pocos los programas que ofrecen esta posibilidad, destacando los ejemplos de Salome y
snappyHexMesh. El tradicional médulo de mallado del paquete ANSYS, Meshing, solia admitir este
tipo de mallado mediante una funcionalidad denominada CutCell, descatalogada ahora desde la
version de 2020. Para poder utilizar esta técnica en programas que no permiten aplicarla de forma
automatizada se requiere un gran esfuerzo por parte del usuario, debiendo realizar el mallado en
multiples partes independientes y posteriormente unirlas de forma adecuada en el solver. Esta tarea
puede ser muy dificil de gestionar en el caso de geometrias complejas por lo que no abundan ejemplos

de esta técnica en la literatura [83], [1106].

Otra de las estrategias posibles para tratar geometrias complejas consiste en la utilizacién de mallados

hibridos. En su version mas simple, estos esquemas aplican tetraedros en las zonas mds complejas
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como son los contornos y proximidades de edificios y obsticulo, mientras que cubren el resto del
volumen del dominio con hexaedros. Ademas de los ya citados inconvenientes que implica la
utilizacién de tetraedros en las zonas mas criticas del flujo, la transicién entre estas dos tipologias de
mallado debe realizarse mediante celdas piramidales, que perjudican la calidad de la malla. Sin
embargo, este esquema hibrido es relativamente facil de conseguir incluso en geometrias complejas,

por lo que se puede encontrar en vatios estudios de la literatura [92], [111], [118], [156], [161]-[164].

La mejora de funcionalidades que los médulos de mallado han experimentado durante los dltimos
afios ha propiciado la aparicién y popularizaciéon de nuevos esquemas de mallado hibrido mucho mas
adecuados. Estos esquemas tratan de mejorar las deficiencias de la combinacién tipica de tetraedros
y hexaedros, combinando y modificando dichas formas geométricas para mejorar los paraimetros de
calidad de la malla. Un ejemplo tipico es partit de una malla compuesta por tetraedros para
posteriormente agrupar un cierto numero de estos elementos entre si formando poliedros. Los
poliedros reducen los errores de interpolacion, capturando mucho mejor los gradientes del flujo, y
han demostrado acelerar de forma notable las simulaciones, reduciendo el tiempo y coste
computacional respecto a otros tipos de celdas [165]. Por este motivo, las celdas poliédricas han sido
la eleccion de varios estudios de flujo y dispersién de contaminantes en afios recientes [104], [166],
[167]. En la superficie del modelo se conserva el uso de prismas, sin embargo, las bases triangulares
se sustituyen por otras de formas también poliédricas resultado de la combinacién de varias celdas
adyacentes entre si, de forma que el resultado se puede denominar poliprismas. Estos esquemas
pueden admitir también la generacién de un nicleo de hexaedros en las zonas del flujo mas alejadas
de las superficies y posiciones criticas, contribuyendo a mejorar ain mas la calidad del mallado y
reducir el nimero de celdas y el coste de la simulacién [119], [168]. Con estos nuevos esquemas se
evita el uso de celdas piramidales a la vez que se consiguen mallados de alta calidad con un alto nivel
de automatizacion, reduciendo asi el esfuerzo y necesidad de intervencién manual por parte del

usuatio.

El programa Fluent Meshing, del paquete ANSYS, es uno de los ejemplos mas destacados en la
actualidad que implementa los distintos esquemas de mallado hibrido descritos. La Figura 60,
traducida y adaptada a partir de la ilustracién original producida por la empresa propietaria del
software ANSYS, presenta una comparacion entre los distintos métodos de mallado disponible. En
ella se observan las ventajas de los mallados basados en poliedros y poliedros combinados con nicleos

de hexaedros.
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Figura 60. Comparacion entre los distintos métodos de mallado y tipos de celdas ofrecidos por el
moédulo ANSYS Fluent Meshing. Adaptacion y traduccién de figura original proporcionada por
ANSYS.

Para una geometria compleja como supone la combinacién de relieve topografico con elementos
urbanisticos el uso de uno de estos esquemas permite obtener una malla de calidad, altamente

adaptable y versatil que destaca por su facilidad de ejecucién gracias a la automatizacién del proceso.

No obstante, cuando se considera el uso de paquetes comerciales se debe tener en cuenta que el
procedimiento de mallado o légica de funcionamiento de la herramienta no es totalmente
transparente para el usuario. Con frecuencia, el usuario carece de control sobre los resultados
derivados de ciertas acciones llevadas a cabo en el programa, a diferencia de otros programas de
cédigo libre o manuales que permiten un control mayor. Sin embargo, es importante destacar que
estos programas han adquirido una gran relevancia dentro del ambito industrial gracias a que ofrecen
herramientas relativamente intuitivas y sencillas de utilizar, permitiendo obtener una malla de calidad
en un tiempo menor. La reduccién del tiempo de creacién del modelo es un aspecto muy valorado
en el ambito de la industria, donde normalmente se cuenta con plazos ajustados. Por este motivo, las

empresas desarrolladoras de este tipo de softwares comerciales invierten importantes esfuerzos en su
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evolucién, innovacién y mejoras funcionales de forma continuada. Esto explica por tanto la
relevancia que dichos programas alcanzan en el ambito industrial, de forma que las industrias usuarias
de los mismos invierten periédicamente en la renovacion de licencias y actualizacién a las dltimas

versiones de dichas herramientas para poder beneficiarse de las mejoras funcionales en sus proyectos.

6.2.2 Generacion del mallado

Tras analizar en la literatura las distintas posibilidades de mallado con sus ventajas e inconvenientes,
inicialmente se opté por realizar un mallado hexaédrico por bloques mediante el programa ANSYS
ICEM, por ser esta una de las estrategias mas frecuentes en la literatura y por ser posible su aplicacion
para el presente caso de estudio. Para la primera aproximacién se utilizé6 un modelo geométrico
compuesto unicamente por el relieve topografico y la fuente emisora, sin incluir los bloques de
edificios. Durante la realizaciéon del mallado, cuyos detalles se explican posteriormente en la seccion
“0.2.2.1 Prueba de mallado en ANSYS ICEM?”, se encontraron diversas dificultades que fue necesario
abordar con distintas estrategias para evitar el deterioro de la calidad de la malla. Sin embargo, la
complejidad detectada para replicar el proceso de mallado sobre el modelo geométrico completo con
los edificios hizo que finalmente se descartara esta opcion por resultar impractica para los objetivos

del proyecto.

Tras descartar la anterior estrategia, se opté finalmente por un esquema de mallado hibrido
compuesto por poliedros, poliprismas y hexaedros. Este esquema se considera la opcién mas
adecuada para el presente caso de estudio, no solo por la mayor facilidad en la obtencién de la malla
y calidad que se puede alcanzar, sino también por la naturaleza industrial del proyecto que se ve
favorecida por las ventajas de reduccién de tiempos y costes de computacion, tal y como se explicd
anteriormente. Para este objetivo se utilizé la herramienta Fluent Meshing, del paquete comercial
ANSYS. Ademas de la tipologia de celda, otro aspecto importante a considerar es el tamafio o numero
de las mismas, de forma que se debera prestar especial atencion a la densidad de malla en las zonas

en que se esperen fenémenos del flujo y fuertes gradientes [142], [144].

A continuacion, se presentan dos secciones en las que se describen el procedimiento de creacion del
mallado en cada uno de los dos médulos comerciales testeados. La primera seccion, “6.2.2.1 Prueba
de mallado en ANSYS ICEM”, describe los trabajos desarrollados en el primer intento de mallado,
aunque finalmente fue descartado por las dificultades descritas. Sin embargo, se ha decidido incluirlo
igualmente en este documento para mostrar las funcionalidades de este médulo ya que en algunos
casos de estudio puede ofrecer resultados satisfactorios. Finalmente, en la secciéon “6.2.2.2 Mallado
definitivo en ANSYS Fluent Meshing” se describe el procedimiento de mallado definitivo que resultd

finalmente elegido para la construcciéon del modelo CFD de esta investigacion.
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6.2.2.1 Prueba de mallado en ANSYS ICEM

Una de las estrategias mas tipicas y efectivas para dividir el dominio geométrico en celdas hexaédricas
es el denominado mallado por bloques. El médulo ICEM CFD permite realizar este tipo de mallado
con un alto nivel de control y personalizacién por parte del usuario. Por este motivo, este software
fue uno de los elegidos para llevar a cabo la divisién del dominio en celdas en lo que resulté ser el

primer intento de obtencién de un mallado adecuado para el modelo.

Sin embargo, este intento de mallado sélo fue posible completarlo para un escenario que incluia
unicamente la geometria de la chimenea, presentando una enorme complejidad para su extensién a
las geometrias derivadas de los multiples edificios y obsticulos restantes del modelo. El motivo es
que la abundancia de obsticulos en el modelo a los que adaptar las sucesivas divisiones de los bloques
de mallado supone alcanzar un numero de particiones dificilmente manejable para el usuario.
Ademis, el esfuerzo manual y tiempo necesario para generar este tipo de mallado ha demostrado ser
muy elevado y propenso a errores en el proceso de introduccién de datos en el programa, lo que lo
convierte en aun mas inviable para situaciones de evoluciones y cambios en la geometria. A estos
impedimentos, se une también algunos problemas de proyeccion de las lineas del mallado sobre las

superficies verticales como las fachadas de los edificios.

Por todos estos motivos, esta geometria se debe reservar a los casos de estudio que incluyan
unicamente el estudio del terreno (siempre y cuando no incluya pendientes o caras de elevada
verticalidad) y, a lo sumo, la incorporaciéon de la geometria de un foco emisor. Solo en estos casos, el
método del mallado por bloques puede resultar una opcién interesante para obtener un mallado

hexaédrico de muy alta calidad de celdas.

La descripcion de los trabajos conducentes a la obtencién del mallado hexaédrico con ANSYS ICEM

se puede encontrar en el Anexo I de esta tesis doctoral.

6.2.2.2 Mallado definitivo en ANSYS Fluent Meshing

El procedimiento para obtener la malla en Fluent Meshing no reviste mayor dificultad, dado que la
herramienta resulta bastante intuitiva y s6lo es necesario seguir los pasos en el orden que indica la
propia herramienta. Inicialmente, esta herramienta ofrece dos estrategias de mallado a elegir en primer

lugar:

e Mallado con tolerancia de defectos (Fault tolerant Meshing). Este flujo de trabajo es
interesante para los casos en los que el dominio geométrico se construye en base a geometrias
complejas que presentan problemas de inexactitudes y falta de tangencias entre las superficies
y elementos que componen el modelo. Permite establecer unos niveles de tolerancia entre

los distintos contornos que componen el dominio con el objetivo de que el programa llegue
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a reconocer y extraer un volumen de fluido en el modelo que sera sobre el que se realice
posteriormente el mallado. Es una opcién interesante para el caso de geometrias defectuosas,
pero requiere un mayor esfuerzo de mallado y configuracién manual y no garantiza unos
resultados satisfactorios en todos los casos. En el caso de este trabajo, el dominio geométrico
se realizé de una forma limpia y cuidada, por lo que no fue necesario utilizar este flujo de
trabajo.

e Mallado de geometrias estancas (Watertight geometry). Esta estrategia de mallado es
adecuada para geometrfas mds limpias y en las que las superficies adyacentes son
perfectamente tangentes o secantes entre si. Al igual que en el caso anterior, consiste en el
reconocimiento y extracciéon automaticas de un volumen de fluido contenido entre las
superficies o contornos del modelo que sera sobre el que posteriormente se realice la

discretizaciéon o mallado. Este fue el flujo de trabajo elegido para la generacion del mallado.

En este punto es interesante destacar que el dominio geométrico previamente desarrollado ya
consistia en un volumen o sélido 3D en sf mismo, de forma que no se dependié del algoritmo de
reconocimiento volumétrico implementado en el programa. Esto es asi debido a que el método
seguido para la construccion geométrica incluye un esfuerzo adicional que permite obtener
directamente el volumen de fluido de estudio desde el propio programa de edicién grafica. Para ello,
una vez finalizadas todas las superficies geométricas de acuerdo a la metodologfa descrita en la seccion
“6.1 Geometrfa y dominio computacional 7, se generd en el programa CAD un sélido hexaédrico
destinado a abarcar la totalidad del espacio ocupado por el dominio. Sobre este sélido, se practicd
posteriormente un comando de sustraccién para descontar los volimenes correspondientes a los
edificios y chimenea del primero. Por ultimo, mediante un comando de recorte, se utiliz6 como base
la suma de todas las supetficies sélidas del modelo (fondo extetior plano, zona de transicién,
superficie del terreno y todas las superficies asociadas a edificios y a la chimenea) para recortar
inferiormente el sélido hexaédrico, obteniendo asi finalmente el volumen exacto de aire considerado

en el caso de estudio.

Si bien las funcionalidades ofrecidas por programas comerciales como ANSYS Fluent Meshing
suprimen la necesidad de introducir modelos geométricos con volumenes definidos en origen,
siempre que sea posible es preferible obtener los volumenes de estudio en la fase de construccién
geométrica. De este modo, el usuario se puede asegurar un control mucho mayor sobre los resultados
obtenidos en el proceso de mallado, asi como la division del fluido en regiones que puedan ser
tratadas de forma independiente durante el proceso de mallado. De esta forma, esta dltima
caracteristica ha sido aplicada en la generacién del volumen del modelo, que como se explica a

continuacion, resulté dividido en dos partes diferenciadas.
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e Submodelo o dominio interior. Se distingue una parte interna que incluye una porcién del
fluido situada fundamentalmente sobre la superficie del terreno y el area de transicién,
alcanzando una altura de aproximadamente dos tetcios de la altura total del modelo. A esta
regién o parte se la denomina submodelo interior.

e Submodelo o dominio exterior. La otra region que resulta de descontar al volumen total del

modelo la parte correspondiente al submodelo interior se denomina submodelo exterior.

Esta divisién del modelo, que se puede observar en la Figura 61, se realizé con el objetivo de poder

controlar los tamafios de las celdas de forma independiente en cada uno de ellos.

i &—— Dominio exterior

e | Dominio interior

Figura 61. Distincién entre los dominios interior y exterior del modelo computacional.

Pero, ademds, otro aspecto a considerar previo al comienzo del ya citado flujo de trabajo denominado
mallado de geometrias estancas (Watertight geometry) es la preparacion del modelo en el médulo ANSYS
SpaceClaim. Este software, incluido dentro del conjunto de herramientas de ANSYS, estd destinado
a la preparacién y creaciéon geométrica previa al proceso del mallado. Una de las operaciones mas
importantes que es recomendable llevar a cabo es la definicién y nombramiento de los contornos del
modelo sobre los que posteriormente se definiran las condiciones de contorno. Este paso permite
ademads que el modulo Fluent Meshing sea capaz de reconocer dichos contornos, lo que resulta clave
para la asignacién de tamafos de celda diferentes en cada uno de ellos. Ademas de la mencionada
definicién de contornos, otro paso clave que es posible realizar en SpaceClaim consiste en la creacién
de los denominados cuerpos de influencia. Estos elementos consisten en volimenes que se colocan
estratégicamente en distintas zonas del modelo en las que se busca aplicar un refinamiento especial
en el mallado de volumen. La Figura 62 muestra la identificacién de los distintos contornos aplicada
en el modelo computacional a través de SpaceClaim. Por otro lado, la Figura 63 muestra una
representacion grafica de los principales cuerpos de influencia afiadidos al modelo para ajuste del

mallado. En ella se distinguen los siguientes cuetpos.
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e Cuerpo de influencia de entrada del flujo (BOI inlef). Creado para ajustar el tamafio de celda
de la regién del flujo incidente que atin no ha alcanzado el terreno o area de estudio, en su
parte infetior.

e Cuerpo de influencia de salida del flujo (BOI outle?). Creado para ajustar el tamafio de celda
de la regién del flujo que ya ha sobrepasado el area de estudio, en su parte inferior.

e  Cuerpo de influencia de la chimenea (BOI chin). Creado para ajustar el tamafio de celda en
las inmediaciones de la fuente emisora, donde se esperan las mayores fluctuaciones en la
pluma de contaminacién.

e Cuerpo de influencia del dominio interior (BOI in#). Creado para limitar el tamafio de las

celdas de volumen de todo el dominio interior del modelo a un valor maximo.

@ inlet_south » Contorno lateral sur

- &3 inlet_west * Contorno lateral oeste

&5 outlet_north » Contorno lateral norte

- <3 outlet_east > Contorno lateral este

@ inlet_top —— Contorno superior

- <3 wall_ext " Contorno inferior del dominio exterior
~&Pwall_chm  —— Contorno pared chimenea

Q) inlet_chim ~ " Contorno seccion flujo gases chimenea
----v-@wall_buﬂdings * Contorno pared edificios

@ wall_terrain > Contorno inferior superficie del terreno
?l wall_buffer > Contorno inferior zona de transicion

Figura 62. Contornos del modelo y voliimenes definidos en SpaceClaim a los que son de aplicacion
distintos parametros de configuracién del mallado.

BOIl int (detalle)

BOlint

BOl inlet
BOI chim ,.5.?;' ’
, N
BOIl outlet

Figura 63. Cuerpos de influencia introducidos en el dominio a través de SpaceClaim.

Una vez resueltas estas cuestiones en SpaceClaim y de vuelta al flujo de trabajo seleccionado en el
programa Fluente Meshing, el siguiente paso consiste en la seleccién de los tamafios de celda deseados
en cada uno de los contornos previamente definidos y cuerpos de influencia, asi como el
establecimiento de ratios de crecimiento y funciones de curvatura y proximidad. A partir de este

momento, el proceso de mallado se ha desarrollado en todo momento guiado por el menu de trabajo
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del programa en forma de acciones consecutivas que se van activando a medida que se completan las
anteriores. Finalmente, se llega al paso final en el que el usuatio debe seleccionar el método de mallado
de volumen deseado, cuyas opciones fueron ya presentadas en la Figura 60 durante la discusion sobre
los mallados hibridos de la seccién “6.2.1 Criterios de disefio del mallado”. El método elegido en este
paso ha sido el que incluye mayoritariamente poliedros y un nicleo hexaedros (pofy-hexcore). La Figura

64 muestra los pasos a través de los cuales el usuario es guiado para la generacion del mallado.
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SpaceClaim

Preparacion geométrica: definiciéon de contornos y
cuerpos de influencia (SpaceClaim)

4

Fluent

Meshing

—

r

~

Seleccion de la estrategia de mallado o flujo de trabajo
(Watertight geometry) y carga del modelo

4

Definicién de tamafos y caracteristicas de celda locales
(por contornos y cuerpos de influencia)

4

Generacion del mallado de supetficie y definicion de
tamafios y caracteristicas de celdas generales (aplica a
todo lo no especificado en el paso anterior)

4

Opcional: mejora de parametros de calidad del mallado
de superficie resultante (proceso automatizado)

$

Descripcion geométrica. Topologia comun para
modelos compuestos por varias partes (dos partes:
dominio interior y dominio exterior)

4

Asignacion de tipo de condicién de contorno a los
contornos (definidos en SpaceClaim)

4

Actualizacion de regiones o volumenes resultantes y
clasificacién en fluido, sélido o vacio

4

Generacion de capa de contorno o capa de prismas
advacentes a supetrficies solidas (inflacion)

4

Generacion del mallado de volumen, definiciéon de
tamafios y caracteristicas del mallado de volumen.
Generacion del mallado final

4

Opcional: mejora de parametros de calidad del mallado

de volumen o final resultante (proceso automatizado)

N\

4

Fluent

Transferencia del mallado al solver (Fluent)

Figura 64. Listado de pasos seguidos para la generacion del mallado en ANSYS Fluent Meshing.
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6.2.3 Mallado resultante

El mallado obtenido en Fluent Meshing consiste en un esquema tipicamente conocido como ajustado
al volumen (body-fitted) generado en base a un método denominado poly-hexcore. Tal y como se adelanté
en la seccién “6.2.2.2 Mallado definitivo en ANSYS Fluent Meshing”, este esquema se compone en
la prictica de una combinacién de celdas poliédricas, hexaédricas (en la parte central o del nicleo) y

poli-prismaticas en las capas mas adyacentes a las superficies solidas.

Para seleccionar un tamafio de malla adecuado, se ha realizado en primer lugar un estudio de
independencia del mallado basado en tres versiones diferentes: una malla gruesa (10 millones de
celdas), una malla media (20 millones de celdas) y una malla fina (30 millones). El objetivo de esta
prueba es verificar que los resultados de la simulacién no cambian con un mayor refinamiento de la
malla de calculo. Para ello se fijé un valor del 5 % como diferencia relativa maxima permitida entre
los resultados de las simulaciones obtenidos con una resolucién de malla y la siguiente. Tras realizar
las simulaciones pertinentes y calcular este indicador para los distintos casos se observd que las
diferencias relativas entre las mallas gruesa y media fueron de aproximadamente el 7%. En cambio,
esta diferencia cay6 ligeramente por debajo del 5% entre la malla media y la fina. En base a estos

resultados se seleccioné finalmente la malla fina (20 millones de celdas) para las simulaciones.

La malla se ha refinado alrededor de la fuente de emisién, definiéndose para ello una forma cilindrica
de dos veces la altura de la chimenea y 6 m de didmetro (cuerpo de influencia de la chimenea, de
acuerdo a lo descrito en la seccion “6.2.2.2 Mallado definitivo en ANSYS Fluent Meshing” para
limitar el tamafio de las celdas dentro de este espacio hasta un maximo de 1.5 m. Esta configuracion
asegura que la parte de la pluma sujeta aun a la mayor influencia de la inercia de salida de los gases
(““Jet-dominated region”, de acuerdo al estudio desarrollado en [108]) evolucionard en una regiéon con alta
resolucion del mallado [60]. Ademids, la seccion de salida de la chimenea se ha resuelto con 36 celdas
de un tamafio maximo de 0.4 m, ya que estudios previos destacan la importancia de refinar la malla

en la seccién de escape [61].

Por otro lado, a las celdas que cubren las superficies del terreno y de los edificios se les ha asignado
unos tamafios maximos de 4 y 2.5 m respectivamente, con refinamientos de hasta 2.5 m para capturar
la proximidad a los bordes de los edificios en el caso del terreno. Al alejarse de los edificios, las celdas
crecen gradualmente hasta tamafios maximos de 10 m dentro del dominio interior y hasta 40 m en el
limite superior del dominio exterior. Sin embargo, las celdas de la parte inferior del dominio exterior
se han limitado a 10 m, para la parte situada a barlovento del terreno, y a un maximo de 20 m pata la
region situada a sotavento. La relacion de crecimiento entre dos celdas contiguas cualesquiera del
dominio se han fijado en un maximo de 1.2, lo que tresulta clave para limitar los etrores de
truncamiento. Ademds, esta relacién disminuye localmente hasta 1.1 en regiones criticas, como las

proximidades de la chimenea y las superficies de los edificios. Por ultimo, se han afiadido tres capas
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de inflado de prismas (poli-prismas) adyacentes a las paredes sélidas del dominio, limitando la relacién

de crecimiento de estas Ultimas a un maximo de 1.5 en la direccidén vertical.

La malla resultante presenta una resolucién suficientemente alta para capturar la estructura de la
dindmica de la capa limite atmosférica a su paso por la regién de estudio. Por otro lado, los
indicadores de calidad de malla obtenidos son satisfactorios, con un nivel de asimetria de celdas (ce//
skewness) minimo de 0.49, lo que es importante para lograr la convergencia de los resultados y
mantener unos errores de discretizacion bajos en las simulaciones. Asi mismo, el parimetro de
relacién de aspecto (aspect ratio) se ha mantenido por debajo de 40, lo que resulta clave para asegurar

un buen comportamiento del mallado en el médulo de calculo (sover) de Fluent.

La Figura 65 a la Figura 69 muestran el aspecto del mallado obtenido a través de distintas vistas y

detalles.

Figura 65. Vista del mallado resultante n® 1. Mallado de superficie del dominio exterior y
refinamiento del area de entrada del viento.
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Figura 66. Vista del mallado resultante n°2. Mallado de superficie la zona de transicién y de la
superficie completa del terreno.
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Figura 67. Vista del mallado resultante n°3. Mallado de superficie del terreno en las proximidades a
los edificios y a la instalacién contaminante.
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Figura 68. Vista del mallado resultante n°4. Mallado de superficie en las superficies de los edificios,
dependencias de la instalacion industrial, incluida la seccion de salida de la misma y el espacio
circundante afectado por el cuerpo de influencia de la chimenea.
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8 s

Figura 69. Vista del mallado resultante n°4. Secciones transversales del mallado que muestra la
forma de las celdas de volumen del interior del modelo desde distintas vistas.

6.3 Condiciones de contorno

La seleccién de unas condiciones de contorno apropiadas es un paso critico para poder reproducir

correctamente la dinimica de la capa limite atmosférica.

Antes de detallar la configuracién de las condiciones de contorno, es importante destacar que el
disefio del dominio geométrico se ha realizado de forma que el papel que juegan los limites del mismo
varia en funcién de la direccion del viento incidente. Concretamente, los limites laterales del dominio

adoptan una condicién de entrada o simetria del flujo en funcién de la direccién de viento simulada,
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variando asi mismo la distancia existente entre los mismos y el terreno de estudio. La variacion del
disefio del dominio computacional en funcién de la direccién del viento incidente se explico de forma
detallada en la seccién “6.1.4 Dominio exterior plano”, donde se presenté la Figura 52 que muestra

graficamente todas las configuraciones posibles.
6.3.1 Condicién de entrada y salida del flujo y gases.

En los laterales del dominio en los que se produce la entrada de viento al modelo se asigna la
condiciéon de contorno de entrada de velocidad (velocity inlef). Esta condicion lleva asociada la
definicién de unos perfiles verticales de velocidad media y propiedades de turbulencia como son la
energia cinética turbulenta y la tasa de disipacion turbulenta. Las expresiones mas extendidas en los
casos de estudio que implican la simulacién de atmosferas neutras son los denominados perfiles de
Richards y Hoxey [169]. Estos perfiles estin pensados para modelar una capa limite atmosférica

bidimensional y homogénea y su expresion se basa en una serie de hip6tesis.

e Lavelocidad vertical del flujo es nula.

e La presion es constante tanto en la vertical como en la direccién del flujo.

e la tension de cizalladura o de corte (1) es constante a lo largo de todo el espesor de la capa
limite (en condiciones de atmosfera neutra). Su valor es igual a pu™?, donde p es la densidad
del aire y u” la velocidad de friccién.

e La energia cinética turbulenta (k) y la tasa de disipaciéon (e) satisfacen sus respectivas
ecuaciones de consetvacién. Como resultado de este supuesto existe una constante del

modelo de turbulencia cuyo valor debe ser 6;=1.11.

Los perfiles de Richards y Hoxey, ampliamente utilizados en las simulaciones RANS CFD que

emplean el modelo k - € para estudios de viento y fisica urbana, estan definidos por las expresiones

®), )y (10).

U) = Y2y (Z:—OZO) ®
*2
k(z) = 1\7‘% )
In
_ Uppy,
& (Z) = m (10)

Donde uyp;, es la velocidad de friccion de la capa limite atmosférica, k la constante de von Karman
(0,42) y €, una constante a la que se suele asignar el valor 0,09. Cuando se utiliza el valor especifico
de 1.11 para la constante 6, del modelo de turbulencia, estas expresiones constituyen las soluciones

analiticas de las ecuaciones RANS y de las dos ecuaciones del modelo k - € estandar. El resto de las
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constantes especificas y sus valores a considerar en el modelo son las siguientes: 6x=1.0, C¢1=1.44,

Ce2=1.92, C,=0.09.

Sin embargo, es importante notar que los perfiles de Richards y Hoxey no son suficientes por si
mismos para mantener la capa limite atmosférica a lo largo de la longitud del dominio cuando se
utilizan junto con el modelo de turbulencia k-e. Esto es debido a que la capa limite atmosférica esta
impulsada por los vientos geostréficos, por lo que la simple aplicacion de un perfil de velocidad en
la seccién de entrada y confiar en que se mantenga a medida que la energia del flujo se disipa por el
cizallamiento o friccién con el suelo no es adecuado [169]. Para evitar un decaimiento progtesivo de
los perfiles de viento a causa de la disipacion de energfa es necesario tomar medidas sobre el contorno
o limite fisico superior del modelo. Para ello, en este contorno superior se ha impuesto asi mismo la
condicion de entrada de flujo (velocity inlei), aplicando los valores de velocidad de y de turbulencia que
resultan de evaluar las expresiones de Richards y Hoxey a la cota a la que se sitda dicho contorno

superior (1500 m).

La otra condicién para que los perfiles se mantengan es la correcta especificacién de las funciones de

pared, cuestién que se abordara en la seccion “6.3.2 Condicién de supetficies solidas o de pared”.

Ademis de los perfiles de velocidad, la direccién y magnitud del viento se han especificado mediante
vectores que aplican a cada seccioén de entrada. Dado que el modelo tiene generalmente dos entradas
y dos salidas, la direccion del viento oblicuo considerada en cada caso se debe descomponer en dos
vectores de velocidad, aplicaindose cada uno de ellos a su contorno correspondiente. La Tabla 13
muestra los vectores de velocidad que aplican a cada contorno del modelo en cada escenario de
viento. En el contorno superior del modelo se aplica simultineamente los dos componentes del flujo
procedentes de cada contorno lateral, resultando en una direccién paralela al plano superior del

dominio.

Escenario Componente X Componente Y
6 m/s
-sen 240 = 0.866 -cos 240 = 0.5
dir= 240 SSO
10 m/s
-cos 210 = 0.5 -sen 210 = 0.866
dir= 210 SSO

Tabla 13. Vectores de velocidad que aplican a los contornos de entrada laterales en cada escenario
de viento considerado para las simulaciones.

La temperatura del flujo o ambiente también se ha configurado en este paso (291.15 K en todos los

€asos).
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La otra condicién de contorno de entrada que aplica en el modelo es para el caso de la seccién de
salida de los gases de la chimenea. En este caso, el tipo de condicién que aplica es la de entrada de
flujo masico (wass flow inlef). En la configuracién de esta condicion se especifican los flujos de
contaminantes especificados en la subseccion “5.2.2 Calculo de las tasas de emisién de los
contaminantes de interés”, asi como la componente direccional del flujo, que serd perpendicular a la
seccion de salida de los gases. Por ultimo, en la especificacion de turbulencia de esta condicién se ha
especificado que las variables turbulentas se calculen en base al didmetro hidraulico (2.96 m) y
considerando un 10% de intensidad turbulenta. Las distintas temperaturas de salida de los gases
consideradas también han sido especificadas en este paso para cada escenario de simulacién, de
acuerdo a los valores especificados en la Tabla 11 de la seccién “5.3 Resumen de escenatios de

simulacién”.

Por otro lado, la salida del viento del modelo (outlet) se realiza mediante la condicién de salida de
presion (pressure outled). Esta condicion se configura ademads con la opcién de presion estitica igual a

Cero.

0.3.2 Condicidn de superficies sélidas o de pared

En las superficies sélidas del modelo, tales como las superficies de los edificios, el terreno y el cuerpo
de la chimenea, se aplicé una condicién de contorno de tipo pared (wa/)) mediante el uso de funciones

de rugosidad.

Para incluir los efectos de la rugosidad de las superficies en el flujo turbulento, el codigo de Fluent
implementa la ley de la pared estandar (standard law-of-the-wall) definida por Cebeci y Bradshow [170]
y expresada en base a los experimentos de Nikuradse [171]. En estas expresiones, los efectos de la
rugosidad se incorporan por medio de parametros especificos definidos para cada tipo de pared y que
se introducen como informacién de entrada en las funciones de rugosidad que modifican la ley de la

pared estandar para la velocidad media.

En este punto, es importante notar que las mencionadas expresiones de Cebeci y Bradshow fueron
obtenidas a partir de experimentos realizados y tuberfas en los que la magnitud de la rugosidad de sus
paredes era muy pequefia, tipicamente en el rango de 0 a 0.1 m. Esta rugosidad de pequefia escala se
expresa normalmente en base a un parimetro denominado altura de rugosidad de tamafio de grano
de arena (sand grain roughness height), expresado por k.. Sin embargo, cuando se utilizan los perfiles de
Richards and Hoxey como condicién de contorno de entrada, la rugosidad se expresa en funcién de
otro parametro denominado longitud de rugosidad aerodinamica, expresado por zo. Este parametro
es mucho mds adecuado para representar las rugosidades de gran escala tipicas de los escenarios de

capa limite atmosférica. La clasificacion actualizada de valores de rugosidad de Davenport-Wieringa

Pagina 138 de 211



6 Metodologia

[172] permite hacerse una idea de los valores que adopta el parametro zo en distintos escenarios, tal y

como recoge la Tabla 14.

zo (m) Descripcion del entorno

Mar abierto o lagos (independientemente del tamafio de las olas), llanura mareal,

0.0002 llanura cubierta de nieve, desierto sin accidentes, asfalto, hormigdn, con un alcance
(M0 | Jibre de vatios kilometros.
Superficie terrestre sin rasgos caracteristicos, sin obsticulos apreciables y con
0.005
vegetacién insignificante; por ejemplo, playas, hielo compacto sin grandes crestas,
(suave) , , , .
marismas y campos abiertos cubiertos de nieve o en barbecho.
Terreno llano con poca vegetacion (por ejemplo, hierba) y obstaculos aislados,
0.03 obstaculos con separaciones de al menos 50 alturas de obstaculo; por ejemplo,

(abierto) | pastizales sin cortavientos, brezales, paramos y tundras, zona de pistas de

aeropuertos.
Superficie cultivada con una cubierta regular de cultivos bajos, o terreno
0.10
b moderadamente abierto con obsticulos ocasionales (por ejemplo, setos bajos, hileras
(abierto
de arboles, granjas aisladas) a distancias horizontales relativas de al menos 20 alturas
rugoso) ;
de obstaculos.
095 Paisaje "joven" de reciente desatrollo con cultivos altos o cultivos de altura variable, y
( ) obstaculos dispersos (por ejemplo, vifiedos) a distancias relativas de unas 15 altura de
rugoso

los obstaculos.

Paisaje cultivado "antiguo" con muchos obstaculos bastante grandes (grandes
0.5 (muy explotaciones, masas forestales) separados por espacios abiertos de unas 10 alturas de

obstaculos. También vegetacién baja y extensa con pequefios espacios intermedios

rugoso)
como matorrales, huertos, bosques jévenes densamente plantados.
) Paisaje cubierto totalmente y con bastante regularidad con obstaculos de tamafio
q similar con espacios abiertos comparables a la altura de los obstaculos; por ejemplo,
{cetrado) bosques maduros regulates, ciudades homogéneas o pueblos.
> 2.0 | Centros de grandes ciudades con mezcla de edificios bajos y altos. También grandes

(cadtico) | bosques irregulares con muchos claros.

Tabla 14. Clasificacion actualizada de rugosidad de Davenport-Wieringa, traducida de [172].

En consecuencia, si se seleccionan las funciones de pared implementadas en Fluent por defecto, se
estarfan utilizando en el modelo dos parametros de rugosidad diferentes. Por este motivo es necesario
establecer una relacién entre ambas rugosidades que permita calcular una altura de rugosidad
equivalente para la rugosidad de gran escala de la capa limite. Esta expresion se ha derivado buscando

la correspondencia de primer orden entre el perfil de velocidades de entrada y el perfil de velocidad
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de la funcién de pared en el centroide de las celdas adyacentes a la pared o superficies solidas [141].
El resultado de esta operacion es la expresion (11), que define la relacién entre el parametro de
rugosidad de grano equivalente (ks), la constante de rugosidad (Cy) y la longitud aerodinamica de
rugosidad (zo).

kg = 9.7932—‘; (11)
En la expresion (11) Cs es un parametro de rugosidad que puede tomar valores entre 0.5 y 1, siendo

el limite inferior de este rango el valor que toma habitualmente por defecto.

La expresién anterior implica que el pardmetro ks toma valores que son aproximadamente veinte
veces superiores a zo. De esta forma, en presencia de terrenos muy rugosos (z0=0.5 m de acuerdo a
la clasificacion de Davenport) se obtendria un parametro ks equivalente de 9.793 m.
Tradicionalmente, el uso de valores de rugosidad de grano tan elevados suponia una limitacién
importante para el establecimiento de una resolucién de malla adecuada en las proximidades al terreno
o fondo del dominio computacional. El motivo es que, hasta hace relativamente poco, para Fluent
no tenia sentido fisico disponer celdas cuyos centroides se situaran por debajo de la altura fisica de la
rugosidad [141]. A consecuencia de esto, debia fijarse la altura de la primera capa de celdas adyacente
a las paredes de forma que la altura de sus centroides (y,) quedaran por encima de la altura de la

rugosidad (ks) como requisito para mantener el efecto de la rugosidad sobre el flujo.

Para el ejemplo mencionado de un terreno muy rugoso, se obtendria un kyigual 10 m, de forma que
la primera capa de celdas sobre el terreno estarfa obligada a adoptar una altura de al menos 20 m, lo
que perjudicarfa gravemente la resolucion y calidad del mallado de acuerdo a las recomendaciones
bibliograficas [120]. En caso de no satisfacer este requisito, el comportamiento del programa
consistirfa en redefinir automaticamente la altura de rugosidad introducida para adaptarla a la realidad
del mallado generado de acuerdo a la expresion (12). De otra forma, la consecuencia de no cumplir
con esta restriccion serfa la formacién de una capa limite interna que provocaria la aparicion de

gradientes en el sentido del flujo.
ks = min(ks, yp) (12)

El lanzamiento de la version ANSYS Fluent 15 supuso el fin de esta restriccion facilitando asi la
modelizacién de escenarios de gran rugosidad. A partir de dicha versién, el cédigo de Fluent se
modifico para incorporar la posibilidad de introducir un desplazamiento virtual de la pared (virtual
shift of the wall) de hasta un 50% de la altura de los elementos rugosos. De esta forma, el valor y+ de
los centros de celdas adyacentes a las paredes es corregido mediante un factor igual a ks+/2 que se
suma al valor introducido por el usuatio, lo que proporciona el desplazamiento correcto causado por

la rugosidad de la superficie [160]. No obstante, se debe tener en cuenta que esta nueva aproximacion
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solo es valida para modelos de turbulencia basados en las ecuaciones k-e, cuando estas se usan en

conjunto con funciones de pared estindar y/o escalables.

Volviendo al escenario de un terreno de elevada rugosidad, este nuevo método permitirfa aliviar la
anterior restriccion hasta y, 2 ky/2, de forma que la primera capa de celdas podtia rebajarse hasta una
altura de 10 m. Sin embargo, como este valor sigue siendo elevado, existe la posibilidad de ajustar la
constante de rugosidad (C;), que puede ser modificada para los distintos tipos de rugosidad
considerados en cada superficie. Tal y como se menciond, el valor por defecto de 0.5 es adecuado
para casos de rugosidad uniforme. En cambio, para escenarios donde la rugosidad no es uniforme, el
manual de usuario de Fluent sugiere la posibilidad de aumentar este valor basindose en algunas
evidencias experimentales previas, aunque no exista aun un criterio técnico disponible para guiar esta
eleccién. De acuerdo a esto, se ha decidido fijar esta constante en un valor igual a 1, valor maximo

aceptado por este dltimo de acuerdo al manual.

Finalmente, combinando el efecto de aumentar la constante de rugosidad con el nuevo método de
desplazamiento virtual de la pated, se ha logrado que el modelo acepte una altura de celda adyacente
al terreno de 2.5 m en el fondo del dominio exterior, siendo esta la region que mas problemas
generaba a este respecto. Esta resolucién es mucho mas apropiada para la discretizacion de los petfiles
continuos de entrada de viento al modelo, tal y como se discute en [141], de forma que se evite una

discretizaciéon muy burda de los mismos especialmente en la parte mas baja del dominio.

En la superficie del terreno del area de estudio la restriccion es menor por tener un parimetro de
rugosidad inferior al representarse los obstaculos de forma explicita, por lo que no hay problema con

el tamafio de celda en dicha region.

Por otro lado, siguiendo las recomendaciones para la realizacion de estudios de fisica urbana [172],
se han extraido las caracteristicas de rugosidad de los terrenos circundantes al area de estudio
contenidos en un radio de 5 km desde la posicion del foco emisor. De esta forma, se ha obtenido el
parametro de longitud de rugosidad aerodinamica de acuerdo a la clasificacion Davenport — Wieringa
[172] para cada angulo de 30°, coincidiendo con las divisiones de la rosa de los vientos. La Figura 70

muestra el resultado de este ejercicio.
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Figura 70. Valores de longitud de rugosidad aerodinamica definidos en angulos de 30° de acuerdo a
la clasificacion Davenport-Wieringa.

Siguiendo las directrices descritas en esta seccion, se ha definido el parametro de rugosidad

equivalente para las distintas superficies del dominio computacional, cuyos valores se han recogido

en la Tabla 15.

Regién Z0 Cs ks
0.5 1 4.897
Dominio exterior plano
1 1 9.793
Superficie del terreno 0.75 1 7.34
Superficie de edificios - 0.5 0.1
Superficie chimenea - 0.5 0.1

Tabla 15. Parametros de rugosidad para las simulaciones.
6.3.3 Resumen de las condiciones de contorno

La Figura 71 recoge una recopilacién de las condiciones de contorno definidas en el modelo y su

posicion en los escenarios de simulacién marcados por las direcciones del viento consideradas.
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Figura 71. Condiciones de contorno aplicadas en el modelo para el grupo de escenarios de
simulacion con direcciéon de viento SO.

6.4 Modelo de turbulencia

Los modelos de turbulencia se pueden clasificar en base a la forma de las ecuaciones de gobierno que
se resuelven para describir el flujo turbulento. De esta forma, se puede distinguir cuatro clases
principales de modelos en este tipo de aplicaciones: simulacién numérica directa o Direct Numerical
Simulation (DNS), simulacién de grandes remolinos o Large Eddy Simulations (LES), ecuaciones de
Navier-Stokes promediadas por Reynolds o Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS) e hibridos entre
LES y RANS transitorios (LES-URANS) [173].

Los modelos DNS resuelven las ecuaciones exactas de Navier-Stokes hasta las escalas de turbulencia
y tiempo mas pequefias existentes en cada caso. Dado que en la mayorfa de las aplicaciones
ambientales y de fisica urbana los nimeros de Reynolds son muy elevados (104 — 109), el método
DNS es excesivamente costoso en términos computacionales. En esta situacion, es necesario buscar
formas aproximadas de las ecuaciones de Navier-Stokes, en las cuales se aplica algin tipo de
modelizacién fisica para reducir la complejidad del problema. Es por ello que los dos tipos de
modelos mas extendidos en la literatura de la fisica urbana y estudios ambientales son los modelos

RANS y LES.

Los modelos RANS resuelven las ecuaciones de Navier Stokes promediadas por Reynolds mediante

la modelizacién de todo el espectro de vortices turbulentos. Cuando se asume que el flujo es
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estad{sticamente estacionario, esta operacion de promediado de las ecuaciones es equivalente a hablar

de un promedio temporal (RANS estacionatio) [173].

Los modelos RANS han constituido tradicionalmente la eleccién mas extendida en la literatura para
simular la mayoria de los problemas en el ambito industrial y atmosférico [174], ya que proporcionan
resultados generalmente satisfactorios a un coste computacional relativamente bajo. No obstante, la
mayor simplicidad de los modelos RANS conlleva as{ mismo una serie de limitaciones derivadas de
su caracter estacionario (solo proporciona soluciones temporalmente invariables), calculadas
principalmente en base a promedios temporales de las variables de flujo estimadas. Asi mismo, el
concepto de viscosidad turbulenta isotrépica propio de esta formulacion es otro de sus puntos débiles
[175]. Como resultado de estas limitaciones, los modelos RANS suelen llevar a una sobreestimacion

de la energia cinética turbulenta en algunos puntos del flujo [68].

Por su parte, los modelos LES se basan en el concepto de separar los fenémenos turbulentos en
estructuras de pequefia y gran escala [21], [173]. De esta forma, las estructuras turbulentas transitorias
de mayor tamafio son resueltas de forma explicita mediante las ecuaciones filtradas de Navier Stokes.
En cambio, los vértices o remolinos de escalas mas pequefias se modelizan, mediante la aplicacién

de los denominados modelos de subescala (SGS) [22].

En los distintos estudios que se pueden encontrar en la literatura, los modelos LES superan los
resultados de RANS en la prediccion de concentraciones contaminantes. Este mejor desempefio de
los modelos LES se puede atribuir principalmente al hecho de que esta formulacién es capaz de
capturar la fisica de regiones separadas y producir soluciones no estacionarias (temporalmente
variables o dependientes del tiempo), asi como proporcionar ciertas caracteristicas del flujo tales
como las tensiones de Reynolds, las cuales no pueden ser obtenidas mediante RANS. Diversos
estudios muestran que LES es capaz de treproducirt de forma adecuada la difusién de las
concentraciones anisotropicas que fluctian de forma natural [84]. De esta forma, tanto las
difusividades de las concentraciones horizontales como las verticales se reproducen de una forma
mas precisa gracias al caracter transitorio del modelo. En consecuencia, las concentraciones estimadas
por LES son generalmente inferiores que aquellas estimadas con modelos RANS debido al
comportamiento mucho mas difusivo del primero. No obstante, los resultados de los diversos
estudios también apuntan a que la discrepancia entre los dos modelos para el caso de los campos de

velocidad medios es relativamente pequefa [1706].

A pesar de la superioridad demostrada de LES, su principal inconveniente es el elevado coste
computacional que acarrea, el cual se estima en uno o dos érdenes de magnitud superior a RANS
[144]. Este impedimento hace que esta aproximacién no resulte practica para dominios
computacionales complejos o de grandes dimensiones, donde la aplicacion de RANS ya conlleva de

por si unos tiempos de simulacién elevados. Ademads, otro aspecto importante a tener en cuenta
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cuando se trabaja con modelos LES es el refinamiento de la malla, requiriendo tamafios de celda
mucho mas reducidos que en el caso de RANS. Este requisito resultarfa impractico en un dominio
computacional como el seleccionado en el presente trabajo, teniendo en cuenta ademas la necesidad
de implementar funciones de pared del modelo RANS al no ser viable generar capas de celdas

adyacentes a las superficies suficientemente finas como para resolver la capa limite cercana.

Dadas las dificultades que supondtia la aplicacion de un modelo LES y el hecho de que RANS sigue
siendo en la actualidad el modelo mas extendido para la resolucion del flujo y dispersion en el ambito

industrial y ambiental, se ha elegido este ultimo para resolver las ecuaciones del flyjo.

Como se menciond, el principio basico de RANS consiste en la aplicacién del operador de Reynolds
promediado (Reyolds-averaging operator) a las ecuaciones de Navier-Stokes, lo que resulta en la aparicion
de unas nuevas incognitas: las tensiones de Reynolds [22]. Estas incégnitas se pueden relacionar con
las variables de flujo de distintas maneras, lo que va a definir el tipo de modelo de turbulencia

especifico.

Lo anterior implica que, junto con RANS, es necesario seleccionar un modelo de turbulencia
apropiado, pudiendo hacer una distincion entre dos tipos principales: modelos de cierre de primer y
segundo orden. Los modelos de primer orden se basan en la hipétesis de la viscosidad turbulenta de
Boussinesq (Boussinesq eddy-viscosity hypothesis), la cual relaciona los valores de las tensiones de Reynolds
con los gradientes de velocidad en el flujo medio. Por otro lado, los modelos de cierre de segundo
orden se basan en la resolucién de ecuaciones de transporte adicionales para determinar las tensiones
de Reynolds [85]. Los ejemplos mas tipicos dentro de este grupo son el modelo de una ecuacion de
Spalart-Almaras [177], los modelos k — e [178] y los modelos k -w [179]. En general, los modelos k —
e son los que se utilizan con mayor frecuencia [174] junto con las aproximaciones RANS,
proporcionando expresiones para calcular la viscosidad turbulenta (Vi) a partir de los parametros de
energfa cinética turbulenta (k) y tasa de disipacién turbulenta (€) [15]. A su vez, es posible encontrar
diferentes alternativas dentro de este subgrupo de modelos como son el k — ¢ estindar o SKE, el k —
e RNG y el k — ¢ realizable [151]. La literatura muestra que el modelo k — ¢ realizable es uno de los
mas utilizados para el estudio de caracteristicas de flujo complejas [20], [23], [180], [181], en los que
ha demostrado proporcionar mejores resultados en la prediccién de zonas de recirculacién alrededor
de edificios en comparacién a otros modelos como el k — ¢ estandar. Por este motivo, se ha escogido

k — e realizable para la modelizacién de la turbulencia en el presente trabajo.

6.5 Ecuaciones de gobierno del flujo y leyes aplicadas.
Las tres ecuaciones fundamentales que se resuelven en el problema fluidodinamico son las siguientes.

e Ecuacion de continuidad.
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e FEcuacién del momento o cantidad de movimiento.

e Ecuacién de la conservacién de la energfa.

Ademas, por la seleccién de modelos realizada, se deben resolver otras dos ecuaciones adicionales.

e Ecuacién de transporte de energia cinética turbulenta (k).

e Ecuacién de transporte de la disipacion turbulenta (g).

Por otro lado, en los calculos se ha activado la aceleracion de la gravedad, dado que algunos de los
contaminantes modelados son mas densos que el aire. En cuanto a la mezcla de gases contaminantes
definida, la relacion entre la temperatura y la densidad se ha configurado bajo el principio de gas ideal
incompresible. Aunque la marcada diferenciada de temperaturas entre los gases de salida y la
temperatura ambiente hacen pensar en la necesidad de una aproximacién de gas ideal compresible, la
configuracién de la mezcla bajo esta premisa aumentatrfa en gran medida la carga computacional y
podtia dar lugar a problemas de inestabilidad numérica [182]. Sin embargo, dado que el nimero de
Mach en problemas de flujo urbano se puede aproximar a cero, la energia de las ondas acusticas es
notablemente inferior a la de la velocidad de conveccién del fluido y 1a energia interna termodinamica.
Por este motivo, el principio de gas ideal incompresible se puede considerar valido para el estudio,

siguiendo el razonamiento de [182].

0.6 Configuracion del solver

Las simulaciones se realizaron con el c6digo ANSYS Fluent. Se utiliz6 la metodologia SIMPLE para
el acoplamiento de presion y velocidad. Los esquemas de discretizacion empleados fueron de segundo
orden, asf como la interpolacién de la presion. Se configuraron unas 2500 iteraciones patra cada uno

de los casos.
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7  Validacion

La validacion es un paso fundamental en la aplicacién de todo modelo numérico, tal y como se explico
en la seccién “4.2 Aplicacién de modelos CED al estudio de dispersion de contaminantes”. En dicho
apartado también se menciond que, en los casos en los que no se disponga de mediciones para el
escenario de estudio especifico que se pretende estudiar, se aconseja aplicar el método de la validacién
por subconfiguracién [85]. Este método consiste en subdividir la configuracién real del modelo en
una serie de subconfiguraciones genéricas, cada una de las cuales contiene una o varias de las
caracteristicas de flujo mas destacadas de la configuracion real. El objetivo es tener para cada
subconfiguracién un conjunto de datos experimentales que sirva para la validacion de cada una de
ellas, de forma que, si se cumple este requisito en todas ellas, se pueda considerar extrapolable al

modelo completo.

Para validar el presente caso de estudio, se ha escogido un conjunto de datos de concentracién de
contaminantes pertenecientes al proyecto experimental “Evaluation of Modelling Uncertainty”
(EMU) [98]. Estos experimentos se realizaron en el tunel de viento EnFlo perteneciente a la
Universidad de Surrey. Se trata de un tanel de tipo abierto con una longitud de 20 m y una seccién
de 3.5 m por 1.5 m, por lo que presenta unas grandes dimensiones. Una de sus particularidades tnicas
es la capacidad de generar distintas condiciones de capa limite, tanto neutrales como estratificadas
(atmosferas estables e inestables). El rango de velocidades operativas se sitia entre los 0.5 y los 4.5

m/s.

En los ensayos llevados a cabo en el proyecto EMU se produjeron liberaciones continuas de gases
en atmosferas tanto de tipo neutro como estable. Asi mismo, se experimenté con gases que
presentaban distintas densidades relativas respecto al aire a temperatura ambiente, es decir, mezclas

de gases ligeras, mezclas densas y mezclas de densidad similar a la del aire.

De entre los distintos conjuntos de datos disponibles, se escogieron los correspondientes al caso B3,
que consiste en una emisiéon continua de un gas mas denso que el aire en una atmosfera de tipo
neutro. La seleccién de este caso se justifica por su similitud con las condiciones del caso de estudio

real que se pretende validar.
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7.1 Descripcion y propiedades del caso seleccionado.

El experimento B3 consiste en la liberacién de un gas desde un orificio circular situado en un bloque
simple con forma de L que pretende representar la geometria de un bloque de edificios. También

destaca la presencia de otro edificio de planta rectangular situado a sotavento del principal.

El escenatio simulado en tunel de viento esta planteado a una escala 1/200. La Tabla 16 muestra la

correspondencia de las propiedades del caso entre la escala del modelo y la escala real.

Propiedad Fscala del Escala real | Unidades
modelo

Altura de edificio emisior (H) 0.05 10 m
Velocidad del viento a 10 m de altura (U1q) 0.72 5 ms!
Longitud de rugosidad aerodinamica (zo) 0.6 120 mm

Profundidad de la capa limite 1 200 m

Diametro de la fuente (ds) 0.005 1.0 m

Relacién de densidad de emision (o) 2.82 1.30

Velocidad de salida de gases (veg) 2.44 25.0 ms!

Tabla 16. Correspondencia de las propiedades del caso de validacion entre la escala del modelo y la
escala real.

La distorsion de la densidad del gas emitido es un aspecto esencial para mantener una velocidad de
funcionamiento razonable en el tunel de viento. Para ello, se utilizé una mezcla de un 3,51% de
etileno (por unidad de volumen) en una base de gas criptén. La simulacién se basé entonces en la
similitud de los flujos no dimensionales de momento de emisién y flujos flotabilidad con una
distorsién de la relacion de densidades de 2.2 (2.82/1.30). A escala 1/200, la relacién entre las
velocidades del flujo a 10 m y la altura de referencia (U1o/Use) es de 0.55, por lo que el tinel se puso

en funcionamiento a una velocidad de referencia de 1.3 m/s.

7.2  Dominio geométrico y mallado.

En la Figura 72 se puede observar la geometria y disposicién de estos elementos traducidos a escala
real, donde H representa la altura del edificio que equivale a 10 m y D, el didmetro del orificio emisor

que es de 1 m.
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Figura 72. Vista en planta de la geometria del caso B3, donde H representa la altura del edificio
principal o de emision.
Tras construir el dominio geométrico, este se ha discretizado con un mallado adaptado al volumen
(body-fitted) compuesto por un nucleo de celdas poli-hexaédticas (poly-hexcore) basado en el método de
descomposiciéon octree. Este esquema de mallado se compone en la prictica de una combinacién de

celdas poliédricas, hexaédricas y prismaticas.

Para seleccionar un tamafio de malla adecuado se ha realizado un estudio de independencia del
mallado basado en tres versiones diferentes: una malla gruesa (2 millones de celdas), una malla media
(3 millones de celdas) y una malla fina (5 millones). El objetivo de esta prueba es verificar que los
resultados de la simulacién no cambian con un mayor refinamiento de la malla de calculo. Para ello
se fij6 un valor del 5 % como maxima diferencia relativa permitida para los resultados de las

simulaciones entre una resolucioén de malla y la siguiente.

Tras realizar las simulaciones pertinentes y calcular este indicador para las concentraciones del gas
trazador, se obsetvd que las diferencias relativas entre las mallas gruesa y media fueron de
aproximadamente el 6%. Por otro lado, esta diferencia fue ligeramente inferior al 5% entre la malla

media y la fina. En base a estos resultados se seleccioné finalmente la malla fina (5 millones de celdas)

para las simulaciones.

La malla se ha refinado alrededor de los edificios, con un tamafio de celdas de 0.4 m en las paredes y
la parte superior de los bloques. Al orificio de emisién se le asigné el tamafio de celda mas pequefio
del dominio (0.2 m), mientras que el tamafio maximo (2 m) se produce en los limites del modelo,
lejos de la influencia de los edificios. Por otra parte, se ha aplicado una estrategia de inflado para
producir tres capas de prismas adyacentes a las paredes sélidas del dominio. Es importante mencionar

que la finalidad de estas capas de prismas no es capturar la capa limite desarrollada en las superficies
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sélidas, como suele hacerse cuando se aplica la modelizaciéon con nimeros de Reynolds bajos. En su
lugar, esta estrategia pretende limitar la altura de la primera fila de celdas adyacentes a la pared en el
esquema de malla poliédrica, asi como controlar la relacién de crecimiento de las celdas circundantes
en la direccién vertical hasta un maximo de 1.15. Ademas, las caras de estas celdas prismaticas resultan
en todo momento paralelas o perpendiculares a las paredes del modelo, tal y como se aconseja para
la aplicacién de funciones de pared (wall functions). La Figura 73 muestra tres vistas de la malla

obtenida.
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Figura 73. Dominio computacional y mallado obtenido para el caso de validacion.

7.3 Condiciones de contorno.

En cuanto a las condiciones de contorno, en la seccién de entrada del viento del dominio se ha
impuesto la condicién de velocity inlet. Los petfiles de velocidad del viento promedio, energia cinética
turbulenta y disipacién turbulenta aplicados obedecen a las expresiones (13), (14) y (15), tal y como

se especifica en la documentacién de los ensayos en tinel de viento del proyecto EMU.

U((z)= u%ln (Z-I_TZO) (13)
u’

k@) = 773 (14)

__u 15

e(2) k(z + zp) 13
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Asi mismo, en la patte superior del dominio se ha aplicado la condicién velocity inlet, junto con los
valores de velocidad, energfa cinética turbulenta y disipacién turbulenta que resultan de aplicar las

expresiones anteriores a la altura del plano supetior del dominio (70 m).

Para la salida del flujo, siguiendo el patrén definido en el caso de estudio, se ha fijado una franja en
el fondo del dominio y extremo opuesto al contorno de entrada del modelo que actuara como seccioén
de salida. En ella se ha elegido la condicion pressure outlet con una presion estatica igual a cero mientras

que los laterales del dominio han sido caracterizados con la condicién de simetria (symmetry).

En las paredes o superficies solidas del modelo se han aplicado las funciones de pared estandar (wa//
Sfunctions) con modificaciéon de rugosidad, de forma similar a como se hizo en la seccién “6.3.2
Condicién de superficies sélidas o de pared”. El parametro de longitud de rugosidad aerodinamica
es igual 2 0.12 m, tal y como se indica en la documentacion de los ensayos. Tal y como sucedia cuando
se explic6 la configuracion del modelo para el caso de estudio real, se calculé el parametro de
rugosidad kg siguiendo la ya definida expresion (11) y manteniendo el valor por defecto de 0.5 para

la constate Cg.
5.1. Modelo de turbulencia y configuracion del modelo.

Como modelo de turbulencia se ha escogido RANS con el esquema k-¢ realizable para el cierre del
sistema de ecuaciones, de forma similar al caso de estudio real. De igual forma, todas las ecuaciones
de transporte han sido discretizadas con un esquema de segundo orden y se ha utilizado el algoritmo
SIMPLE para el acoplamiento de la presion y la velocidad. Los gradientes se han calculado en base
al teorema Green-Gauss y las condiciones iniciales del modelo se han obtenido de la condicién velocity

inlet, mediante los perfiles de viento definidos.

Como criterio de convergencia se ha fijado un valor de 10+ para todos los residuos a excepcién de
los correspondientes a la ecuacion de energfa, para la que se ha fijado un valor de 10-%. Ademas, es
necesatio analizar los resultados para detectar posibles oscilaciones no deseadas que pudieran indicar

otros problemas en las simulaciones.
5.2. Resultados.

Ejecutadas las simulaciones, la Figura 74 muestra una comparacion entre las concentraciones del gas
trazador medidas en el tinel de viento y las obtenidas como resultado en las simulaciones. Las
distancias y concentraciones del experimento se han normalizado de acuerdo con la expresion (16)

para facilitar las comparaciones entre el modelo del tinel de viento y los resultados CFD.
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Figura 74. Datos de concentracién normalizados obtenidos en tinel de viento y en las simulaciones
CFD en diferentes planos transversales y alturas del dominio computacional.

c* = Cimot * Qs

16
U, 12 (16)

donde Cpyp; s la concentraciéon molar de la fuente, Qg el caudal de emisién, Uy la velocidad del

viento a la altura del edificio emisor y H la altura de este ultimo.

Dichas concentraciones se muestran para las posiciones de dos planos transversales a la direccién del
viento situados en x/H=1y x/H=10 y a dos niveles de altura z/H=1y z/H=10, siendo H la altura
del edificio emisor. Para mayor claridad, la Figura 75 muestra la ubicacion de las secciones en las que

se han evaluado los resultados.

x/H=1 x/H=10

y
200m @ 0 Vista en planta
L> X

100 m 200m

z

I Vista de perfil
X

zZ/H=1
[ HI M=03

Figura 75. Posiciones de los planos para los cuales se muestran y comparan los resultados de
concentraciones de las simulaciones.

A la vista de los resultados de la Figura 74 se puede concluir que el modelo k-¢ realizable capta las

tendencias generales de dispersion del contaminante, asi como las concentraciones maximas, a pesar
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de observarse algunas sobreestimaciones de concentracién en determinados puntos del dominio. De
esta forma, se puede concluir que el modelo ha sido validado para su uso en la simulaciéon de la

dispersién en entornos reales.
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Una vez realizadas las simulaciones para cada uno de los escenarios de calculo se han analizado
algunas de las variables més importantes del flujo con el objetivo de verificar si el comportamiento
es el esperado. En primer lugar, se ha consultado el grafico de contornos de presiéon del dominio en

un plano paralelo a la velocidad incidente del viento, reflejado en la Figura 76.

- 155x10°
T 135x10°
T o12x10°
T 105x 108
T oex10
_ 75x10°
. 6x10°
. 45x10°
. 3x10%
- 15x10°
[Pa] O

Figura 76. Contorno de presion representado en un plano paralelo a la direccion del viento incidente
que pasa por el centro de la chimenea.

Se observa que los resultados de presion se ajustan al comportamiento esperado, disminuyendo la
presion con la altitud de forma que la variacién total de la misma es coherente con la altura de la

columna de aire existente.

La siguiente variable considerada es la velocidad del flujo. Para ello, la Figura 77 muestran contornos
de velocidad para dos escenarios distintos, E1 y E2, en los que se puede apreciar el perfil de
velocidades de la capa limite atmosférica de acuerdo a la condicién impuesta en los laterales de entrada

del modelo.
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Figura 77. Contornos de velocidad en un plano paralelo a la diteccion del viento incidente que pasa
por el punto centrar de la chimenea.

Ampliando la vista sobre el drea de interés se puede observar con mayor detalle los valores de
velocidad que se producen en el entorno de la chimenea, tal y como muestra la Figura 78. En dicha
figura se pueden observar zonas de velocidades muy reducidas en la base de la chimenea y alrededor

de la misma, lo que puede indicar la presencia de fenémenos de recirculacion.
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Figura 78. Contornos de velocidad en un plano paralelo a la diteccion del viento incidente que pasa
por el punto centrar de la chimenea ampliados en torno al area de interés.

Para confirmar esta hipétesis, se ha representado en la Figura 79 y Figura 80 la trayectoria de las lineas
del flujo en el entorno de la chimenea, lo que permite observar con mayor claridad su trayectoria

ademas de su velocidad.
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Figura 79. Lineas de flujo representadas en escala de colores segtin velocidad en plano paralelo a la
direccion del viento incidente para el escenario E1.
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Figura 80. Lineas de flujo representadas en escala de colores segtin velocidad en plano paralelo a la
direccion del viento incidente para el escenario E2.

En todos los casos, se ve claramente la formacién de una zona de recirculacién del flujo que empieza
a mitad de la colina y evoluciona hacia la zona baja del valle. Cuando alcanza la posicion de la
chimenea, se puede identificar un movimiento de torbellino que genera un gran impacto sobre el
comportamiento de la pluma. Para el escenario E1 (viento de 6 m/s) la velocidad de la pluma es
superior a la velocidad del flujo en las inmediaciones de la seccién de salida de la chimenea, lo que
permite que los gases asciendan algunos metros antes de ser desviados por el remolino. A medida
que los gases de escape pierden su velocidad, la pluma gira ligeramente hacia el sur debido al
movimiento ascendente del vértice, para posteriormente empezar a curvarse hacia el norte. El
comportamiento observado es diferente en el escenatio E2 (viento 10 m/s), dado que la velocidad
del viento en torno a la seccién de salida de la chimenea es ahora superior a la velocidad de salida de
los gases. En este caso, la pluma asciende y es rapidamente arrastrada en direccion NE con un
movimiento descendente. Dado que las velocidades del flujo alrededor de la salida de la chimenea
exceden la de la pluma a partir de determinadas alturas, esta dltima se encuentra mucho mids

condicionada por la influencia del viento.
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Para observar el efecto del flujo en la dispersion de contaminantes, se ha obtenido la Figura 81 y
Figura 82, las cuales muestran los contornos de concentracién de uno de los contaminantes simulados
en un plano paralelo a la direccioén del viento en cada escenario de viento. En estas representaciones
se observa como los gases contaminantes, con 