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Capitulo 1
INTRODUCCION

En el presente Capitulo se realizard una breve descripcién de la importancia de los
materiales poliméricos espumados y la afectacién de las diferentes variables en las
propiedades finales del material. Ademas se aborda una vision general del problema, la
justificacion y los objetivos, y cémo el uso de CFD (Computational Fluid Dynamics) fue

fundamental para el tratado del problema.




1.1 Introduccion

En la actualidad, los materiales plasticos con propiedades especificas, bajo costo y
procesos de elaboracién rapidos son mas importantes que nunca, esto se debe, en gran
medida, a las diversas aplicaciones que ofrecen estos materiales. Uno de los procesos que
ha tenido un alto rendimiento para este tipo de caracteristicas es el proceso de moldeo
por inyeccién, el cual ha consolidado su posicién para la produccién de piezas a base de
diferentes tipos de polimeros, especialmente para aplicaciones de ingenieria de
polimeros. Al mismo tiempo, los espumados poliméricos han recibido mucha atencién
debido a propiedades especificas como: baja densidad, alta capacidad de aislamiento y
resistencia al impacto. Estos materiales fueron obtenidos por primera vez en 1920 con
espumas de latex [1]. Las espumas de polietileno de alta y baja densidad son unas de las
mas usadas e importantes en el ambito industrial, su comercializacién inicié alrededor de
1940 [4]. Estas espumas poliméricas pueden encontrarse, por ejemplo, en articulos
deportivos, aparatos electrodomésticos, aplicaciones militares, transporte y articulos de

ocio [2].

1.1.1 Propiedades de los polimeros espumados

Las propiedades de las espumas poliméricas se derivan directamente a
consecuencia de su microestructura. Para comprender mejor estos materiales es
necesario percibir a detalle esta microestructura que generalmente se engloba en
propiedades térmicas y mecanicas. Un ejemplo claro es el HDPE con un valor de dureza
superficial de 40 — 45 N/mm?® y densidad de 0.952 g/cm® que al compararlo con su
homologo espumado mantiene el mismo rango de dureza pero con un valor menor de
densidad (0.350 — 0.600 g/cm®) [3]. Otra propiedad importante es su capacidad de
aislamiento M. Saadatfar et. al. reportan que la conductividad térmica depende
directamente de la cantidad y tamafio de burbujas distribuidas en la espuma polimérica
obteniendo valores de A=0.45 — 0.52 W/mK para el HDPE y A=0.18 W/mK para la espuma
de HDPE.



1.1.2 Proceso de fabricacion de los polimeros espumados

Se han sugerido diversas técnicas de fabricacidn de este tipo de materiales, siendo
el moldeo por inyeccion la mds usada. En este proceso se afiade un agente espumante
(gas) al inicio, el cual genera burbujas que son inmersas en el polimero. La etapa de
enfriamiento del proceso abarca dos terceras partes del ciclo de inyeccién, por
consecuencia un enfriamiento eficiente reduce considerablemente los ciclos de inyeccién
y los costos de operacién [3]. La fabricacidn de estos pldsticos espumosos involucra
delicados fendmenos termodindmicos y de transporte donde variables como la presion de
llenado, temperatura y velocidad de inyeccion influyen directamente en dos parametros:
la nucleacidn de la celda (burbuja) y su consecuente crecimiento, cruciales en la estructura
final y calidad de la espuma [5], ademas muchas de las aplicaciones de estas espumas son
determinadas por la estructura, tipo de celda, tamafio de celda, distribucién del tamafio
de celda y densidad de poblacién de celda, afiadido a esto, las estructuras espumosas son
fuertemente dependientes de la condicién del espumante, la estructura molecular del

polimero, propiedades reoldgicas y los componentes del material [6].

1.1.3 Aplicaciones de los polimeros espumados

La manufactura de materiales celulares (por ejemplo, polimeros, espumas
ceramicas o metdlicas) representan una opcién muy atractiva en la ingenieria de
materiales pues cuentan con un amplia gama de aplicaciones que van desde estructuras
ligeras en los envases, aislamiento y empaques para la proteccidn contra impacto [3]. Las
aplicaciones tipicas incluyen sabanas de tacto suave para cuartos de mando, colchonetas
aislantes, laminas espumadas horizontales entre paneles de acero. Y una amplia gama de
productos industriales que van desde la reducciéon de densidad en maderas y cables
plasticos hasta propiedades dieléctricas y de aislamiento acustico y térmico, acompafiado
de una reduccion en el costo final ya que requiere menor cantidad de materia prima y los

procesos de espumado no demandan presiones altas de inyeccién[5].



1.2 Definicion del problema

En la produccion de espumas poliméricas por el método de moldeo por inyeccidn-
reaccion se presenta una distribucién heterogénea de burbujas en la estructura del
material, lo que provoca una variacion en su morfologia y afecta de manera negativa sus
propiedades mecdnicas. Pruebas mecanicas de impacto realizadas a placas de polietileno
de alta densidad con un espesor de 2.5 mm muestran efectos negativos en las zonas
donde la cantidad de burbujas es menor que las zonas donde hay mayor cantidad de

burbujas[2].

1.3 Justificacion

En las espumas poliméricas un gran numero de propiedades fisicas depende
directamente de la cantidad de burbujas y su distribucién en el material. Entre las
propiedades mas importantes estan la dureza, la flexibilidad, la resistencia al impacto y la
capacidad de aislamiento [7]. Por lo tanto, una distribucién uniforme de burbujas en las
espumas poliméricas es de suma importancia, pues de esta forma se garantiza que las
propiedades sean homogéneas en todo el material inyectado. El mantener homogéneas
las propiedades dentro del material inyectado ofrece ventajas en la reduccién de costos,
peso, procesamiento por baja viscosidad y una notable precision en la forma de la pieza
inyectada [8].

Debido a la complejidad del fenémeno de inyeccidn-reaccién, actualmente no hay
manera de controlar la distribucién de burbujas para mantener las propiedades
homogéneas. Esto es posible con herramientas computacionales como la Dinamica
Computacional de Fluidos (CFD por sus siglas en ingles). Asi, su aplicacién asegura un
analisis de la distribucion de burbujas y un perfil cualitativo de llenado, partiendo de datos

experimentales como la concentracidon de agente espumante, temperaturas y presiones.



1.4 Objetivo general

Obtener el perfil de distribucion de burbujas en una placa de polietileno de alta
densidad (HDPE) mediante herramientas de simulacién, tomando en cuenta condiciones

iniciales experimentales.

1.5 Objetivos especificos

++ Construir un volumen de control similar al experimental, considerando la inyeccidn
simultdnea de polimero y gas con el fin de simular el comportamiento de un flujo
multifasico.

4+ Obtener informacion sobre los perfiles de llenado y cémo afectan la distribucién de
burbujas.

+* Obtener la relacién entre temperatura, presidon de llenado y velocidad de llenadodel
molde tomando en cuenta como constantes las variables de inyeccién (temperaturas

del molde, husillo y polimero fundido a la entrada), para obtener una distribucién del

gas generador de burbujas en la placa de HDPE.

1.6 Hipétesis
Es posible determinar la distribucién de burbujas en espumas poliméricas y el efecto

de variables como temperatura, presién y velocidad de llenado mediante simulacién CFD.



Capitulo 2
FUNDAMENTOS TEORICOS

En el presente capitulo se exponen los conceptos generales sobre el moldeo por
inyeccion-reaccion utilizado para la fabricacién de las espumas poliméricas, se mencionan
las caracteristicas de los tipos de agentes espumantes que se usan para la generacion de
burbujas en las espumas poliméricas. Ademas se hace una descripcién del funcionamiento
de la herramienta computacional CFD (Computational Fluid Dynamics) y del método

numeérico de solucidn para las ecuaciones gobernantes.




2.1 Espumas poliméricas

Recientemente el incremento en la necesidad de nuevos materiales poliméricos
con caracteristicas de alta capacidad de aislamiento, proteccién en el embalaje de objetos,
bajo peso y disefio de piezas inyectables complejas, se ha enfocado en la fabricacion de
espumas poliméricas. Comparadas con su contraparte sélida las espumas poliméricas
muestran ciertas ventajas en sus propiedades mecdnicas, lo que se debe la alta densidad y
uniformidad en el tamafio de las burbujas inmersas en el material inyectado [9]. Estos
materiales estdn generalmente integrados por tres capas, produciendo una estructura
compuesta: dos capas sin espumar llamadas pieles y una capa denominada nucleo que se
encuentra en medio de estas dos pieles[1] . En general la estructura celular es producida
por la introduccion de un agente espumante en la matriz polimérica, usando procesos
tipo:

e Batch (mezclado interno): El polimero es sumergido en un fluido supercritico
(agente espumante) por un periodo de tiempo y rapidamente regresado a
condiciones de medio ambiente, de tal forma que esto provoca un incremento en
la solubilidad del gas y de la nucleacion de las burbujas.

e Continuo (extrusién-inyeccién): El polimero es extruido haciéndose pasar por un
cilindro con rodillo caliente y, previo a la inyeccién en el molde, se agrega el agente
espumante [10].

Se pueden utilizar dos tipos de agentes espumantes para expandir un polimero y
producir una espuma polimérica, estos son: agentes espumantes fisicos y agentes

espumantes quimicos.

2.2 Agentes espumantes fisicos y quimicos

Los agentes espumantes fisicos (PFA por sus siglas en inglés) proveen la expansién
de un gas sometido a cambios en estado fisico. Estos cambios implican la volatilizacién de
un liquido o la liberacién de un gas comprimido a la presion atmosférica después de
incorporarse al polimero. Algunos ejemplos de los agentes espumantes fisicos son

nitréogeno, carbono, y algunos hidrocarburos de bajo peso molecular.



Los agentes espumantes quimicos (CFA por sus siglas en ingles) son generalmente
polvos proveedores de gas (o mezcla de gases) sometidos a una serie de reacciones
quimicas resultado de la descomposicion térmica de las moléculas originales. La
descomposicién es generalmente inducida térmicamente, aunque en algunos casos se
utilizan iniciadores quimicos, tales como sales de metales de transicién, alcoholes, aminas
y acidos organicos. Los CFA tienen dos ventajas importantes: son faciles de introducir en la
matriz polimérica y de procesar con equipo ordinario.

El mas popular de los CFA es la azodicarbonamida (ACA) la cual es elegida por su
alto rendimiento gaseoso (210-230 cm? de gas por gramo de producto) y la capacidad de
ajuste en la temperatura de descomposicion lo que afade activadores como sales de

metales de transicion, polioles, urea, alcoholes, aminas y dcidos organicos[2].

2.2.1 Descomposicion del agente espumante quimico (azodicarbonamida)

La descomposicion térmica de la azodicarbonamida (ACA) es un proceso
exotérmico y funcién del tamafio de particula, velocidad de calentamiento, concentraciéon
y tipo de activador, asi como del grado de dispersién del agente espumante. Diversos
estudios han reportado el calor de reaccidon usando diferentes modelos y mecanismos de
reaccion. Robledo-Ortiz et al. [2] reportaron curvas de descomposicién del ACA en HDPE a
diferentes temperaturas 180, 190, 200 y 210 °C, en un periodo de 25 min., observando
gue la descomposicion del ACA ocurre entre los 163 y 169 °C. Ademas, ellos proponen la

cinética de descomposicidon basada en el modelo de Kamal [2]:

d n m
d—(tzz(k1+k2a )(1—a) (2.1)
P
=_t 2.2
a P (2.2)
donde
k = Aex {‘Eﬂ} (2.3)
1= ASP oy '

_Eaz
RT } @4

k, = Azexp|:



Asi a es el avance de reaccion para el ACA, t el tiempo, B y P, son la presién
dada en el tiempo y la presion maxima dada en el equilibrio respectivamente, N y m son

constantes independientes de la temperatura. Los parametros K, y k, son las constantes
de velocidad las cuales estan en funcion de la temperatura, A y A, son las constantes de

Arrhenius, E,; y E,, son las energias de activacion, R la constante de los gasesy T la

temperatura de activacién siguiendo la relacidn de Arrhenius utilizando los siguientes

mecanismos de reaccion:

2NH,CON = NCONH, — NHCONHCONH + 2HNCO+NH, + N,
NH,CON = NCONH, + 2HNCO — NH,CONHNHCONH, + 2CO+ N,

De esta descomposicion se obtiene una mezcla gaseosa de amoniaco (NHs),
mondxido de carbono (CO) y nitrégeno (N,), ademas tres productos importantes: sélidos
como el &cido cidnico (HNCO), urazol (NHCONHCONH) y la hidrazodicarbonamida
(NH,CONHNHCONH,) los cuales funcionan como agentes nucleantes. La literatura reporta
diversos grados de descomposicién, por ejemplo Bhatti et. al [11] reportan para la
descomposicion de ACA las siguientes cantidades (% en peso): gases 32%; residuos solidos
66%. Para los residuos solidos: 27% de urazol, hidrazodicarbonamida 34% y acido cianico
5%. Exelby et. al [9] reporta el siguiente grado de descomposicion (Tabla 2.1):

Tabla 2. 1. Descomposicidn de azodicarbonamida a temperatura de 163-169 °C.

Descomposicion de azodicarbonamida (% en peso)

Gas 32-34 % Sélidos 66-68 %
N, 62% Urazol 39%
co 35% Acido cidnico 25%
NH3 3% Hidrazodicarbonamida 36%

En la Tabla 2.1 se observa que el grado de descomposicién reportado en la
literatura. La cantidad de sélidos remanentes proporciona una gran cantidad de agentes
nucleantes, que favorecen la nucleacién de burbujas, necesarias para este tipo de

materiales.



2.3 Inyeccion reaccion en espumas poliméricas

2.3.1 Nucleacion de las burbujas
En la fabricacidon de espumas poliméricas una forma muy comun de incrementar el

numero de burbujas en su estructura es la adicion de algin agente externo (agente
nucleante) a la matriz polimérica, la funcidon de estos agentes nucleantes es soportar el
crecimiento de las burbujas dentro del polimero. Cominmente este tipo de agentes
nucleantes pueden ser compuestos inorgdnicos (por ejemplo, particulas de talco),
compuestos inorganicos (por ejemplo, elastdmeros), y nanoparticulas (por ejemplo, las de
arcilla y los nanotubos de carbono).

La nucleacién de burbujas en una espuma polimérica es un proceso mediante el
cual se adiciona algln agente externo o nucleante a la matriz polimérica, tal mejora se
debe a la disminucién de la barrera de energia libre para la nucleacién, de esta manera se
reduce la perdida de gas disuelto con la presencia del agente nucleante. En la Figura 2.1 se
muestra el efecto de una particula de agente nucleante en el crecimiento de una burbuja,
donde B representa el tamafo de la burbuja y 6. es el dangulo de crecimiento de la

misma[9].

Solucién de polimero-gas
Agente
Nucleante

Figura 2.1. Crecimiento de un burbuja sobre un agente nucleante.

En la bibliografia se reporta la teoria cldsica de nucleacion para la formacién de
burbujas en las espumas poliméricas [12], esto como un modelo muy certero para
describir este fendmeno.

McClurg et. al. [13] reportan un criterio de nucleacién de burbujas basado en un
analisis termodinamico y cinético del crecimiento-nucleacién y menciona que los agentes

nucleantes ideales cuentan con cuatro caracteristicas:
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e La nucleacidn en agentes nucleantes ideales es relativamente favorable energética

y cinéticamente para una nucleacién homogénea.

e Los agentes nucleantes ideales conservan una geometria uniforme y propiedades
en la superficie constantes.

e Se distribuyen facilmente en la matriz polimérica.

e Los agentes nucleantes ideales son lo suficientemente abundantes, por lo que se
considera un crecimiento homogéneo de las burbujas.

De esta manera podemos observar la importancia y el efecto que tienen los
agentes nucleantes en el crecimiento de las burbujas en la matriz polimérica y por lo tanto
en la estructura final de la espuma polimérica.

Existen diversos procesos de elaboracién de las espumas poliméricas, siendo el
mas comun el procesos de inyeccidn-reaccién, el cual involucra la disolucién de un agente
espumante quimico, generalmente un polvo, en la matriz polimérica. Posteriormente este

agente es inyectado en un molde con la geometria deseada.

2.3.2 Proceso de inyeccidn-reaccion

El proceso de inyeccidn-reaccién usualmente consiste en cuatro etapas:
(1) La disolucion del agente espumante dentro del polimero fundido a elevada presién.
(2) La nucleacion de las burbujas en una solucion sobresaturada de agente espumante en
el polimero fundido.
(3) El crecimiento de las burbujas en el polimero fundido.
(4) La estabilizacién de la estructura celular disminuyendo la temperatura por debajo del
punto de fusidon o de la temperatura de transicién vitrea[14].

El fundamento de este moldeo es inyectar un polimero fundido en un molde
cerrado y frio, donde se solidifica el producto. Una mdaquina de moldeo por inyeccidn
tiene dos secciones principales:

e Unidad de inyeccidon: un extrusor de un solo tornillo de Arquimedes que gira con
una distancia minima entre la pared del barril o camisa. El barril tiene calentadores

de cincho que lo rodean. La profundidad del canal del tornillo disminuye desde el
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extremo de alimentacion hasta el extremo de salida para favorecer la compresién
del contenido. Los granulos del polimero fundido se cargan en el extremo de
alimentacion y el polimero fundido salen por el otro extremo. El calentamiento se
debe, en parte, a los calentadores del barril y a la disipacién viscosa conforme el
polimero se bombea a lo largo del tornillo. A diferencia de un sencillo extrusor de
un solo tornillo, el tornillo de una maquina de inyeccion tiene un movimiento de
vaivén para efectuar la inyeccion.

e La unidad de cierre, o prensa, que aloja al molde: La funcién de la unidad de
cierre es mantener cerrado el molde con fuerza suficiente para resistir la presion
de inyeccién. Esta puede exceder los 140 MPa, y 200 MPa son necesarios para
evitar fugas en la superficie de acoplamiento del molde. El cierre se efectua

mediante un mecanismo de presion mecdnico o hidraulico.

2.3.3 Espuma estructural

Al perfeccionar el moldeo por inyeccién las aplicaciones se direccionaron hacia
casos donde la rigidez es un requisito indispensable del producto. La manera de
incrementar la rigidez de un componente es aumentar su grosor [15]. Para modelar
secciones gruesas, sin hundimientos y formacién de huecos, se usa la técnica de moldeo
de espuma estructural. En esta técnica el material fundible es ‘expandible’ y contiene un
gas disuelto que se descompone a la temperatura de fusidn; el material expande para
producir la espuma cuando deja la unidad de inyeccion presurizada y entra al molde. El
proceso consiste en inyectar un poco de material fundido en el molde frio, es decir, que
sea suficiente para llenarlo, quedando espacio en el cual se puede expandir la espuma. El
proceso de fabricacién de espumas estructurales depende del tipo de agente espumante
usado (fisico o quimico). El proceso de fabricacién utilizando un agente espumante fisico
consiste en inyectar a presion y disolver el gas en la matriz polimérica, o hacerlo previo a
la entrada del polimero al molde de inyeccién [15]. El proceso de fabricacién usando un
agente espumante quimico es conocido como moldeo de espumas por inyeccion-reaccion

(FRIM, por sus siglas en ingles) y relaciona una serie de fendmenos tales como mezclado,
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reaccion quimica, nucleacion de burbujas, crecimiento de burbujas, asi como transporte
de calor, masa y momento. Cada uno de estos complicados fendmenos ha sido estudiado
intensivamente, sin embargo es una tarea dificil el considerar todos estos
simultaneamente. Por esta razén solo algunos estudios basados en FRIM han sido

reportados [16].

2.4 Caracteristicas del proceso de moldeo de espumas por inyeccién-reaccion.

A continuacidn se describen las caracteristicas que muestran las ventajas de utilizar
el moldeo de espumas mostrando mejorias estructuralmente asi como de produccion

(numero de corridas o piezas inyectadas):

1. En cuanto se completa la inyeccién de la pequefa carga, se cierra la vdlvula de la
unidad de inyeccién. Asi, la presién del gas en expansion se convierte en la fuerza
impulsora para llenar el molde (3 MPa).

2. La baja presion significa que pueden moldearse piezas de gran area proyectada al
usar fuerzas bajas de cierre.

3. Es posible hacer moldes baratos de poco peso, que permiten corridas mas cortas,
aungue para corridas largas se prefieren los de acero que son mas durables.

4. No se requiere presidn de retencidn; el gas mantiene en movimiento el frente de
fusion.

5. La expansién y la baja presidén dan lugar a productos de baja orientacién.

6. La presion del gas mantiene prensada suavemente la capa externa contra la
superficie del molde. Esto evita la contraccidn y facilita el moldeo de secciones
gruesas para obtener rigidez.

La espuma es autoformadora de una capa llamada ‘piel’; conforme entra el molde
y se pone en contacto con la superficie fria, las células de la espuma colapsan para formar
la capa limite. La ultima capa del material queda aislada por la capa limite y mantiene su
estructura celular [15].

Algunos pardmetros como temperatura, presion y tiempo son de gran influencia

para el espesor de las paredes y el nucleo [17], lo cual influye directamente en
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propiedades mecanicas como flexién y resistencia al impacto [18]. Zhang et al. [19]
encontraron que incluso paredes finas con 2-3% del espesor total de la muestra, tienen
efectos importantes en las propiedades de flexiéon e impacto, por lo tanto el control de la
morfologia de piel-nlcleo en el proceso de espumado es de suma importancia para
obtener las especificaciones requeridas de fuerza y rigidez. El espesor de las paredes y del
nucleo dependera de variables como temperatura, presidn, entre otras; y principalmente

de la cantidad de agente espumante disuelto en el polimero.

2.5 Trabajos experimentales de inyeccion-reaccion

Diversos trabajos experimentales sobre inyeccidén-reaccidon han sido reportados en
la literatura; para una placa de espuma polimérica, Zang et al.[4] analizaron la densidad y
la morfologia de las celdas (burbujas) con HDPE de diferente peso molecular (4 clases de
HDPE), y encontraron que la formaciéon de espuma disminuyé al aumentar el peso
molecular y aumentd con el contenido de agente espumante. Observaron que el tamafio
medio de celda era también una fuerte funcién del peso molecular y el contenido de
agente espumante, concluyendo que al aumentar tanto el peso molecular y la cantidad
del agente espumante el tamafo de la celda se ve disminuido, y la densidad de celdas
también aumenté al incrementarse el peso molecular.

Tovar-Cisneros et al. [20] analizaron el efecto de la temperatura del molde en el
espesor de las paredes con el fin de determinar la influencia de este pardmetro en la
morfologia estructural y propiedades mecdnicas (impacto y flexidon) de las piezas
moldeadas. En la Tabla 2.2 se muestra la relacion del espesor de piel-nucleo, didmetro de
burbuja y densidad de celda, donde e; es el espesor superior, e;es el espesor inferior, e, es
el espesor del nucleo, Ty la temperatura del molde, D el didmetro de celda y N la
densidad de celdas por cm’.

Observaron que cuando la temperatura del molde es homogénea, esto es, las dos
caras del molde a la misma temperatura se obtiene una estructura simétrica en la piel
superior e inferior de la pieza cuyo espesor se incrementa cuando decrece la temperatura

del molde, debido a que colapsa una mayor cantidad de burbujas motivado por el cambio
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de temperatura. El didametro de celda presenta un ligero incremento al disminuir la

temperatura, y por lo tanto una disminucién en la densidad de celda.

Tabla 2.2. Efecto de la temperatura del molde en la morfologia de la espuma

Tu(°C) e (%) e;(%) e, (%) D (um) Ny (10* celdas/cm?)
80 14.0 13.8 72.2 3017 85.4+4 .4
70 21.4 21 57.6 4518 58.2+5.3
60 27 26.7 46.3 6119 21.7+3.2
50 30.6 31.3 38.1 88+15 14.4+0.7
40 32.7 32.7 34.7 94116 8.8%41.1
30 34.8 33.8 31.5 101120 8.7t1.6

Tabla 2.3. Efecto de variar la temperatura del molde en la morfologia de la espuma

Tw(°C) ATu(°C) e, (%) e (%) en (%) D (um) N; (10* celdas/cm?)
80 0 14.0 13.8 72.2 2917 85.4+4.4
70 10 18.0 14.9 67.2 3047 80.1t7.5
60 20 20.4 16.4 63.2 3216 67.918.8
50 30 26.0 19.7 54.3 78+19 12.0+1.4
40 40 29.5 17.7 52.8 84+18 9.610.6
30 50 34.2 17.5 48.3 98+18 9.0t1.4

*Donde ATy es la diferencia de temperatura entre las caras del molde de inyeccidn.

Al variar la temperatura en la cara de los moldes observaron para los espesores
superior e inferior una estructura asimétrica, en la Tabla 2.3 se muestra el porcentaje del
espesor piel-nucleo donde se aprecia esta variacion con respecto a los moldes a
temperatura constante, se nota ademas que el didmetro de celda y densidad de celda
mantuvieron una tendencia similar a la de los moldes con temperatura fija. En otro
trabajo Gosselin y Rodrigue [21] proponen dos métodos para calcular la morfologia de las
celdas en espumas poliméricas, el primero considera una superficie exacta que contiene

un numero indeterminado de celdas, mientras que la segunda considera un numero
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exacto de celdas dispersas en una superficie de area indeterminada, con la finalidad de

representar la morfologia celular tridimensional.

2.6 Simulacién de inyeccidon de espumas poliméricas

2.6.1 Simulacion del moldeo por inyeccién

La habilidad para fabricar moldes y controlar las mdaquinas de moldeo por
inyeccion ha sido un verdadero reto. La falta de conocimiento sobre el disefio de moldes
ha provocado que se produzcan piezas plasticas con deformacién, encogimiento y exceso
de aire atrapado. Actualmente estos problemas se pueden predecir y resolver durante la
etapa de disefio del molde con ayuda de la simulacion de moldeo por inyeccion (IMS por
sus siglas en inglés). IMS juega un papel importante para determinar el disefio apropiado
del molde y ayuda a determinar los parametros éptimos de procesamiento. En la industria
de manufactura convencional de polimeros, para la mayoria de los moldes fabricados, se
tiende a ignorar la etapa de simulacion, usandose directamente en linea y tratando de
optimizar los pardmetros de inyeccidn por el método de prueba y error. Esto provoca que
sea necesario dedicar bastante tiempo y el costo de los desperdicios es demasiado alto
para lograr las condiciones éptimas de proceso, provocando una menor competitividad en

el mercado.

IMS puede ser llevada a cabo por softwares comerciales como Moldflow®,

Polyflow®, C-MOLD™, Moldex-3D® y ANSYS®-CFX para generar los patrones de flujo, aire

atrapado, fraccidn concentracién, tiempo de llenado, puntos de soldadura, orientacion de

la superficie y otras propiedades mas [22].

2.6.2 Simulacion del moldeo por inyeccion-reaccion

El modelado y la simulacién numérica de espumas poliméricas es una dificil tarea,
en primer plano se observa que la nucleacion de microburbujas ocurre de forma
heterogénea y con defectos, viéndose afectado también por impurezas o el tipo de agente

nucleante usado. Hasta el momento no se cuenta con un modelo que describa
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satisfactoriamente la nucleacién de las burbujas en un polimero. En segundo plano, las
espumas reales tienen una notable estructura aleatoria, con diversos tamafios de burbuja
muy proximos unos con otros.

El moldeo por inyeccién-reaccidn (FRIM, por sus siglas en inglés) es una de los mas
populares y usados en la producciéon de espumas poliméricas. El FRIM es un proceso que
consta de muchos fendmenos, incluyendo mezcla de fases, reaccién quimica, nucleacién
de burbujas, crecimiento de las burbujas, y transporte de calor, masa y momentum [16].
Cada uno de estos complejos fendmenos ha sido estudiado y es una tarea compleja
considerarlos a todos simultdneamente. Dongjin Seo et al. [16] realizaron un andlisis
numérico basado en el FRIM para el polipropileno utilizando el método de volumen finito
y observaron que la densidad de la espuma polimérica decrece con respecto al tiempo al
aumentar la cantidad de agente espumante inmerso en la matriz polimérica, cémo se

muestra en la Figura 2.2.
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Figura 2.2. Comportamiento de la densidad de la espuma de poliuretano con dos

diferentes agentes espumantes.

2.6.3 Simulacion de la distribucion de burbujas en espumas poliméricas

La distribucion final de burbujas en las espumas poliméricas depende en gran
medida de la tasa de nucleacién y de la dinamica de crecimiento de las burbujas. Debido a

la complejidad del fendmeno de nucleacidn y crecimiento de burbujas se cuenta con una
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reducida bibliografia. Shafi et. al [7] reporta estudios sobre la distribucion de burbujas en
espumas poliméricas basados en la teoria clasica de nucleacién.

Gabriel O. Aloku et. al. [14] realizaron un trabajo de simulacién numérica para el
proceso de inyeccién de una espuma polimérica de polietileno de baja densidad (LDPE,

por sus siglas en inglés) utilizando el modelo viscoelastico simple (SVM, por sus siglas en
inglés), usando como herramienta el simulador Polyflow®, en la Figura 2.3 se observan los

resultados numéricos y muestran que la densidad de espuma del LDPE disminuye de

manera significativa con la aumento de la concentracién del agente espumante.
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Figura 2.3. Densidad de celda en relacidn con la cantidad de agente espumante.
Leung, S.N., et al. [5] desarrollaron una investigacién basada en la simulacion
numérica del fendmeno de crecimiento de burbujas en espumas poliméricas donde
obtienen el perfil de crecimiento de las burbujas y comparan sus resultados con
resultados experimentales, demostrando que los perfiles de crecimiento simulados para

burbujas nucleadas a diferentes tiempos se pueden predecir con precisién.
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2.7 Introduccién a la simulacién de fluidos en CFD
2.7.1 Teoria y ecuaciones de gobierno

Un fluido polimérico incomprensible puede ser modelado por las ecuaciones de
conservaciéon de masa y momento. Las ecuaciones de conservacidon de masa y momento
pueden ser expresadas como:

V-v=0 (2.5)

Yo, %+V-VV =-Vp+V-.o (2.6)

respectivamente, donde V es la velocidad, # es la densidad del fluido, Pesia presion,
O es el tensor de esfuerzos y estd dado por las ecuaciones constitutivas que describen los

efectos viscoelastocos los cuales se describen a continuacion.

2.7.2 Efectos viscoelasticos en el proceso de inyeccion

El entendimiento cuantitativo de la dindmica del crecimiento de las espumas en los
fluidos poliméricos es de gran significado en un amplio rango de aplicaciones industriales.
En el proceso de espumado-inyeccién estd regido por dos mecanismos fisicos: (1) la
relajacién del liquido polimérico originado por el retroceso y relajacién de las estrechas
cadenas poliméricas a medida que salen del usillo; y (2) el crecimiento de las burbujas
implica balances simultdneos de masa, momento y transferencia de energia entre las
burbujas y el medio ambiente. Con el fin de simular la mayor precisién del proceso de
espumado, el modelo computacional debe tomar en cuenta estos dos mecanismos [14].
Se han desarrollado distintos modelos que estudian el efecto de irreversibilidad vy
velocidad de deformacién en el proceso de inyeccion los cuales tienen muy buenas
aproximaciones a los datos experimentales, los modelos mas usados que describen los
efectos viscoelasticos son:

e Modelo de ley de Potencia
p=my" (2.7)
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Donde M y N son constantes que caracterizan al fluido, ¥ la velocidad de
deformaciény n-1 es la pendiente de log? y log .

Modelo de Bird-Carreau

7=, +(m—,) 1+ 2772)" " (2.8)
Donde 7], es la viscosidad cero de velocidad de corte, 7], es la viscosidad infinita de
velocidad de corte, A es la relajacion con el tiempo, N. describe la pendiente en

la region del modelo de ley de potenciay y es la velocidad de deformacion.

Modelo viscoeldstico simplificado (SVM):
El SVM es una extension del modelo generalizado de Newton, en el que el tensor

de esfuerzos esta dado por:

o=| n(y)y 0 0 (2.9)

donde ¥ es una variable viscoeldstica gobernada por una ecuacién de transporte
dependiente del tiempo A1, y(;{) es la viscosidad normal y v es un factor de

peso.

Modelo exponencial de Phan-Thien-Tanner (EPPT)

En el modelo EPPT el tensor de esfuerzo se divide en una parte viscosa 0y y una
parte viscoelastica Op:

o=0,+0; (2.10)
Modelo de doble conveccion (DCPP)

El modelo DCPP calcula el tensor de esfuerzo viscoeldstico 0, basado en la

orientacion del tensor S y el escalar A:

G (; 2
oy =E(3A S-1) (2.11)
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donde G es el médulo de relajacion, ¢ es la diferencia entre la razén del segundo

y el primer valor del estrés normal.
Para el presente trabajo se utilizé el modelo de la ley de la potencia debido a la

factibilidad de disponer de los pardmetros que gobiernan su comportamiento.

2.8 Flujos multifasicos-polidispersos

2.8.1 Modelo Euleriano-Euleriano

El enfoque Euleriano-Euleriano es la aproximacidn mas general para resolver
problemas que involucran flujos multifasicos. Este enfoque se basa en el principio de
interpenetracidon continua, en el cual el comportamiento de cada fase es descrito
mediante las ecuaciones de Navier-Stokes. Las fases comparten el mismo volumen vy
compenetran entre si en el espacio, intercambiando masa, momentum y energia. Cada
fase es descrita por medio de sus propiedades fisicas, y por sus propios campos de
velocidad, presién, concentracidon y temperatura.

Para sistemas continuo-dispersos, la velocidad de cada fase es calculada por
medio de las ecuaciones de Navier-Stokes. La fase dispersa puede estar presente en forma
de particulas rigidas, gotas o burbujas. Las fuerzas que actuan sobre la fase dispersa son
modeladas utilizando correlaciones empiricas y son incluidas como términos de la
transferencia en la interfaz [5].

El modelo Euleriano es el mds complejo y el mas general para resolver problemas
de flujo multifasico. En este modelo, se resuelve un conjunto de ecuaciones de
momentum y continuidad para cada fase. El acoplamiento entre las ecuaciones de
momentum se logra mediante la presion y la implementacion de términos de
transferencia interfacial, dependiendo del tipo de fases presentes en el sistema [5], a

continuacion se muestran los balances correspondientes utilizados en el analisis.

2.9 Balances de materia y momentum para cada fase
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2.9.1 Ecuaciones de continuidad

La ecuacién de continuidad (conservacidon de masa) para la fase liquida es:

a .
a(a,p,)+v-(a|p| U|)=0 (2.12)
y para la fase gaseosa:
a .
a(agpg)+v-(agpgug)=0 (2.13)
2.9.2 Ecuaciones de momentum

El balance de momentum para la fase liquida es:

%(alpl ;I) +V- (alpl EI;I) = Vp+V- (allueff ,|T) tap 5('"? (2.14)

mientras que para la fase gaseosa es:

ﬁ(agpgg)_"v'(agpgqq

= )=ang+V-(ag,ueﬁygz')+agpg@+€ (2.15)

donde los subindices | y g se refieren a la fase liquida y gaseosa, respectivamente, p es

la densidad, v es el vector de velocidad, @ es la fraccion volumétrica, J es la fuerza

gravitacional, pesla presiony i es la viscosidad efectiva, la cual se calcula a partir de la

viscosidad molecular £¢, la viscosidad turbulenta t;y 7 es el tensor de corte par fluidos no

newtonianos A las ecuaciones anteriores se debe considerar agregar el tensor de esfuerzos

dependiendo del tipo de ecuacidn constitutiva que se pretenda utilizar.

2.10 Modelado del tamaiio y distribucion de las burbujas

En el presente trabajo se utilizé el modelo de Distribucion de multiples tamafios
(Multiple Size Group, MUSIG por sus siglas en ingles) el cual fue desarrollado para manejar
fluidos polidispersos con alta variacion en el tamafio de particula. El modelo consiste en
dividir el intervalo de diametros que pueden tener las burbujas en una serie de grupos o

subintervalos, los cuales se asume que fluyen practicamente con la misma velocidad. Uno
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de los atributos de este modelo, es que considera que las particulas de diferente tamano
pueden interactuar entre si por medio de los mecanismos de rompimiento y coalescencia,
con base en un modelo de balance de poblacion. EIl modelo de poblacién determina la
distribucién de los tamafios de particula en un fluido polidisperso. El balance de poblacién

para las burbujas en el modelo MUSIG puede expresarse como [5]:

on. .
E‘+V-[Ug-ni]=BB—DB+BC—DC (2.16)

donde ges la velocidad del gas, N, representa la densidad de particulas del grupo de

didmetro i (con unamasa i ,m)y By, Dy, B.y D; representan la natalidad ( B, birth) y

mortalidad (D, death) de las burbujas, los sub-indices indican rompimiento (B) vy

coalescencia (C ).

2.11 Modelado de la coalescencia entre las burbujas

El modelo Prince y Branch es de los mas utilizados para describir el proceso de
natalidad y mortalidad de burbujas, el cual asume que la coalescencia entre dos burbujas
ocurre en 3 pasos:

e Una burbuja de diametro i choca con una burbuja de diametro j, atrapando una
pequeiia cantidad de liquido entre ellas.

e La pelicula de liquido se escurre hasta alcanzar un espesor critico.

e La pelicula de liquido se rompe y las burbujas se unen.

El proceso de coalescencia depende entonces de la tasa de colisién entre las dos

T

burbujas Qij, la cual a su vez es el resultado de 3 mecanismos: la turbulencia Qij , el corte

laminar QijLSy la flotacion QijB.La tasa total de coalescencia entre dos burbujas puede
expresarse como:

Q; = (QijT +Q; - +QijB)§Dij (2.17)

Y ademds depende de la eficiencia de coalicién de burbujas, esta eficiencia es

funcion del tiempo requerido para la coalescencia tij y el tiempo de contacto 7.
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»;=¢€ E (2.18)

2.12 Modelado del rompimiento de las burbujas

Basados en la teoria de turbulencia isotrépica y de probabilidad Luo y Svendsen
[16] desarrollaron un modelo tedrico para la prediccion del rompimiento de gotas y
burbujas en suspensiones turbulentas. Para tal modelo ellos encontraron que la tasa de
rompimiento de las burbujas de didmetro i que originan burbujas de didmetro | es

descrita con la siguiente expresion:

g(m,m,)=0.923F, (1-a, )| =5 j (1“:) erds (2.19)

j £min
donde F; es un parametro de calibracion del modelo, d, es el diametro de las burbujas, &

es el tamafo adimensional de los remolinos, considerando turbulencia isotrépica, y es la

energia critica adimensional para el rompimiento.

2.13 Coeficiente de Tension Superficial

En la inyecciéon de polimeros espumosos la tensién superficial es uno de los
parametros fisicoquimicos mas importantes en la ingenieria de polimeros, este es el
principal factor para determinar la nucleacidn y crecimiento de las burbujas en la espuma.
En los polimeros, generalmente al incrementarse la temperatura y presién, la tension
superficial decrece mostrando un incremento en la nucleacién generando burbujas mas
pequeias y uniformes.

H.Wei et al. [22] reportan una correlacion obtenida de manera experimental
mediante el método de Axisymmetric Drop Shape Analysis-Profile (ADSA-P) para el calculo
de la tensidn superficial entre el polietileno de alta densidad (HDPE) y el nitrégeno (N5).

y =31.7534 - 0.04611T - 0.00165P (2.20)

donde esta ¥ no debe confundirse con las de los modelos de esfuerzo.

Tomando en cuenta las siguientes restricciones:
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125°C<T<190°C
500 psi (3445 kPa) < P < 1500 psi (10, 335 kPa) (2.21)

donde la tensién superficial del HDPE en Nitrégeno estd dada en mim™, la temperatura T
en °Cy la presidn en psi. Posterior al analisis de formacidon de burbujas debe realizarse el

analisis de turbulencia en el volumen de control.

2.14 Principios de Turbulencia

La turbulencia consiste en fluctuaciones en el campo de flujo en tiempo y espacio.
Se trata de un proceso complejo, sobre todo porque es tridimensional, inestable y se
compone de muchas escalas. Puede tener un efecto significativo en las caracteristicas del
flujo. La turbulencia se produce cuando las fuerzas de inercia en el fluido se vuelven
significativas en comparacién con las fuerzas viscosas, y se caracteriza por un alto numero
de Reynolds. En principio, las ecuaciones de Navier-Stokes describen tanto el flujo laminar
y turbulento sin la necesidad de informacién adicional. Sin embargo, los flujos turbulentos
con numeros de Reynolds realistas abarcan una amplia gama de longitud de escalas y de
tiempos turbulentos, normalmente implican escalas de longitud mucho menor que el mas
pequefio volumen finito de la malla que se puede utilizar en un andlisis numérico.

La Simulacion Numérica Directa (DNS) de estos flujos requeriria una potencia de
calculo que actualmente demanda una gran cantidad de recursos computacionales. Para
agilizar el calculo de los efectos de la turbulencia que se predijo, una gran cantidad de
investigaciones se ha concentrado en métodos CFD que hacen uso de modelos de
turbulencia. Diversos modelos de turbulencia se han desarrollado especificamente para
dar cuenta de los efectos de la turbulencia sin recurrir a una prohibitivamente malla fina y
simulacidn numérica directa.

Cuando se desea modelar la turbulencia en un flujo no homogéneo en el que
existen una fase continua y una fase dispersa, se puede utilizar un modelo dependiente de
la fase, en el cual, la turbulencia de cada fase se aproxima con un modelo diferente. En el
modelo dependiente de la fase, los modelos disponibles para la fase dispersa estan
limitados a los modelos algebraicos, como el laminar o el llamado “cero ecuaciones”,
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debido a que otros modelos no se consideran apropiados. Por otra parte, los modelos de
dos ecuaciones, como el SST o el k-¢, son Utiles para aproximar la turbulencia en la fase
continua. El acoplamiento de dos modelos de turbulencia diferentes permite ajustar la
viscosidad de la fase dispersa en forma proporcional a la viscosidad de remolino de la fase

continua [5].

2.14.1 Modelo RNG k-¢ (fase liquida)

Los modelos de turbulencia de dos ecuaciones son ampliamente utilizados en las
simulaciones CFD, debido que ofrecen un buen compromiso entre esfuerzo numérico y
precisién computacional, ademds de ser mucho mas sofisticados que los modelos de cero
ecuaciones. En estos modelos, tanto la escala de velocidad turbulenta como la escala de
longitud turbulenta se resuelven por medio de ecuaciones de transporte independientes
(de ahi que se conozcan como modelos de dos ecuaciones) [22]. Uno de los mas
prominentes modelos de turbulencia de dos ecuaciones es el modelo RNG k-¢, el cual,
ademas de ser estable, numéricamente robusto, y tener un régimen bien establecido de
su capacidad de prediccidén, es considerado el modelo estandar para simulaciones CFD a
nivel industrial [5].

En el modelo de turbulencia x-¢, la escala de velocidad de turbulencia es

calculada a partir de la energia cinética de turbulencia (x), la cual es provista por la

solucién de su ecuacion de transporte. Por su parte, la escala de longitud de turbulencia
es estimada a partir de la energia cinética de turbulencia y de la tasa de disipacion de la
misma (&), la cual es provista por la solucién de su ecuacion de transporte.

Las ecuaciones de transporte para K y para ¢ en este modelo son las siguientes [5]

2 )+ {apiin) =7 ((Wﬂjw«.j ca(Rps) @22

Oy

0 —
a(auol‘ﬂ )+V-(a,p, bié ) =V« {(ﬂ"‘%jv’(m] T %(Cglpl _ngp|g|) (2.23)
|

&
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donde los subindices | y g se refieren a la fase liquida y gaseosa, respectivamente p, es la
densidad' v es el vector de velocidad, & es la fraccion volumétrica /¢, es la viscosidad
turbulenta de la fase liquida, K._; es la disipacion y P| es la produccién de turbulencia

debida a esfuerzos viscosos.

2.15 Métodos numéricos del CFD

2.15.1 Discretizacion de las ecuaciones gobernantes

Para sistemas complejos fuera de la idealidad se requiere de métodos robustos de
solucion, con la finalidad de resolver las ecuaciones involucradas en los fendmenos
complejos a tratar. EIl método de volumen finito es utilizado para discretizar y resolver
numéricamente las ecuaciones diferenciales parciales presentes en los fenémenos de
dindmica de fluidos, éste método es usado por ANSYS en el apartado de CFX software
mediante el cual se abordd el presente trabajo. En este método el volumen de control es
discretizado y seccionando mediante una malla tridimensional, con la finalidad de generar
volumenes finitos que contendran las ecuaciones de momentum, calor y masa. En este
método cada variable y propiedad del fluido es almacenada en un los vértices de la malla
llamados nodos.

En la Figura 2.4 se muestra la superficie de una malla donde el area sombreada
representa el volumen de control y se genera en torno de cada nodo utilizando el
concepto de la media dual (definida por las lineas que unen la parte central de los limites y

de los elementos que rodean el nodo).
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Centrodelelemento

Elemento

Volumen de Control

Figura 2.4. Mdodulos de una malla para el elemento finito [5].

Las ecuaciones que gobiernan el flujo a través de este volumen de control se

describen mediante la siguiente expresion:

o o G 0
= (pp)+—(pvg)=—|T,| == | |+S 2.24
(P ox (pug) ox | *lax )| (2:24)

\ Y )\ . ) ‘“——n——p——— Término

fuente

Término Término Término

transitorio convectivo difusivo

donde ¢ es una variable dependiente, F¢ es un coeficiente de difusion para ¢,y S¢ es un

término fuente. El término convectivo en la ecuacidon 2.24 representa el flux de la
variable ¢ en conveccion por el flujo. El término difusivo representa el movimiento
aleatorio de las moléculas debido a los gradientes en la densidad o niumero de moléculas.

El término de fuente describe la produccién o destruccion de ¢, el cual puede
también ser usado para modelar cualquier término que no pueda ser representado por los
términos de conveccién o difusidén y cada una de las ecuaciones diferenciales parciales se
integran para cada volumen de control.

Para el método del volumen finito, las ecuaciones diferenciales parciales de flujo,

representadas por la ecuacién (2.24), se integran sobre cada volumen de control. En la
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Figura 2.5 se muestra un esquema de los volumenes de control utilizados en el método

del volumen finito.

nl n2

puntode
integracion

elemento

secciones central

n2

Figura 2.5. Discretizacidon de elementos en el volumen de control.

Las integrales de volumen se discretizan dentro de cada sector de elemento y
acumularan al volumen de control a la que pertenece el sector. Integrales de superficie se
discretizan en los puntos de integracidn (IPN por sus siglas en inglés) situado en el centro
de cada segmento de superficie dentro de un elemento y luego distribuidos a los
volumenes de control adyacentes. Debido a que las integrales de superficie son iguales y
opuestas para voliumenes de control adyacentes a los puntos de integracion, las integrales
de superficie se garantiza que sean localmente conservadoras.

La integracién de la Ecuacién 2.24 sobre un volumen de control proporciona la

siguiente ecuacion:

j%(p¢)dv+j§(pui¢)dv —j@% r¢(2—¢] dv=js¢dv (2.25)

v v O%; X
Se pude observar que las integrales de volumen para los términos de conveccion y
de difusién en la Ecuacién 2.25 incluyen operadores de divergencia y de gradiente. Es por
ello que para simplificar estos términos, estas integrales de volumen pueden convertirse
en integrales de superficie aplicando el Teorema de la Divergencia de Gauss, con lo cual se

obtiene:

X

j (pg) dv+j§ pui¢)nidv—j§ r (?’] ndv= js dv (2.26)
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donde n, es el componente cartesiano del vector normal a la superficie exterior. Esta

ecuacion contiene cuatro términos que necesitan ser discretizados: un término
transitorio, un término de difusién, un término de conveccidn, y un término fuente. Las
ecuaciones de momentum (ecuaciones 2.12 y 2.13) también contienen un término de
presién, el cual no satisface la forma general de una ecuacién de transporte (ecuacién
2.24). A continuacion se presenta una descripcion del procedimiento de discretizacion
para estos cinco términos, la cual por simplicidad se presenta considerando dos
dimensiones. Cabe mencionar que esta descripcidon puede extenderse a tres dimensiones

por analogia.

2.15.2 Funciones de forma

La resolucién de la Ecuacidn (2.25), requiere de la evaluacion de las variables o sus
gradientes en los puntos de integracién (en adelante denotados por ip). ANSYS - CFX lleva
a cabo esto aproximando la solucién de las incdgnitas en todo el volumen de control
mediante funciones de forma, las cuales interpolan el valor de las variables en cualquier
punto del volumen de control a partir de las soluciones conocidas en los puntos nodales.

Dado un elemento con N numero de nodos, la solucidn de una variable ¢ en cualquier

punto de dicho elemento puede ser aproximadamente la siguiente expresion.

n
#=Y Ng (2.27)
donde N, es la funcién de forma para el nodoi, mientras que ¢ es el valor de ¢ en dicho

nodo. La sumatoria en la expresidn se realiza sobre todos los nodos de un elemento.

Las funciones de forma poseen las siguientes propiedades:
YN =1 (2.28)

. 1 =]
Enelnodo i, N, = o
0 i#]
A continuacidn se describen las funciones de forma para el caso de los elementos
usados para estructurar la malla de dominio computacional, en el presente trabajo se
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utilizaron dos de los cuatro tipos de elementos que maneja el software ANSYS - CFX, los

elementos se describen abajo.

2.15. 3 Elemento Hexaédrico:

N, (s,t,u)=(1-s)(1-t)(1-u) (2.29)
N,(s,t,u)=s(1-t)(1-u) (2.30)
N, (s,t,u)=st(1-u) (2.31)
N, (s,t,u)=(1-s)(1-t)(1-u) (2.32)
Ng(s,t,u)=(1-s)(1-t)u (2.33)
Ng(s,t,u)=s(1-t)u (2.34)
N, (s,t,u)=stu (2.35)
Ng (s,t,u)=(1-s)tu (2.36)

2.15.3 Elemento Tetraédrico:

Figura 2.7. Elemento hexaédrico de una malla.

las funciones de forma para los nodos 1,2 3 y 4 son, respectivamente:
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N,(s,tu)=1-s—t—u (2.37)
N, (s,t,u)=s (2.38)
N,(s,t,u)=t (2.39)
N, (s,t,u)=u (2.40)

2.15. 4 Término transitorio

El término transitorio en la forma integral de la ecuacién general de transporte
(ecuacion 3.13) en el n-ésimo paso de tiempo estd dado por la siguiente aproximacién

para un flujo incompresible.

1 1
8 ¢n+—_¢n+—
— ppdV =V p—T— 241
J ~ P P (2.41)
1 1
en el cual los superindices n-— los n+— indican los valores de comienzo indican los
2 2

valores al comienzo y al final del paso de tiempo, respectivamente, y donde At es el
tamafio del paso del tiempo. Estos valores pueden obtenerse ya sea por medio del

esquema de primer orden de Euler hacia atrds, o por medio del esquema de segundo

_ . ) 1
orden de Euler hacia atras. Si se utiliza el primero de estos esquemas, los valores de n--—
2

1

y n+— son aproximados utilizando los valores de la solucién del tiempo previo y del
2

tiempo actual, respectivamente, es decir ¢H y ¢" .Por lo tanto se tiene:

a n_ n-1

[= ppdv =v PP =7 (2.42)

v ot At

Por otra parte, el esquema de segundo orden de Euler hacia atras, el cual es mas preciso,

pero computacionalmente mas costoso, aproxima los valores al principio y al final del
. ops . s . . . n-1
paso de tiempo N utilizando los valores de solucidn previos en dos niveles, es decir ¢y

@" . Por lo tanto se tiene:

n-2 1

¢ 2 _ n—1+5(¢n—1_¢n—2) (243)
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¢n+§ :¢n +%(¢n _¢n—l) (244)

Debido a que la variable debe ser almacenada para un paso de tiempo extra, este
esquema requiere mas memoria computacional que el esquema de primer orden de Euler

hacia atras.

2.15.5 Términos difusivos

Mediante la aplicaciéon del método estandar del elemento finito, las funciones de forma
son utilizadas para evaluar las derivadas espaciales para todos los términos difusivos. Por
ejemplo, la siguiente expresion es utilizada para evaluar la derivada de la variable ¢ con
respecto a la direccidn x en el punto de integracion ip:

0 1.0
¢:Za_f

ax ip =l

) (2.45)

ip

donde la sumatoria se realiza sobre todas las funciones de forma presentes en el

elemento.
N [x o @l
0z oS 05 05 oS
N|jx o a| | (2.46)
07 ot ot ot ot
N| | oy az| N
| 0z ] |ou ou ou] [ou |

La ecuacion 3.35 corresponde a la matriz jacobiana de transformacién, la cual
permite expresar las derivadas cartesianas de las funciones de forma en términos de sus
derivadas locales.

El método para especificar los valores en las caras en términos de los valores de los
nodos adyacentes es llamado esquema de adveccidn.

En este esquema, el valor en las caras de una variable es calculado en un punto de

integracién, esto es ¢i,p , a partir del valor de la variable del nodo adyacente en la direccidon

normal al flujo (upwind), ¢, y del gradiente de la variable ¢ .
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Esto puede expresarse como sigue:
¢,p :¢,p + [ VgAr (2.47)
donde S es un factor de combinacién y AT es el vector gue conecta el punto de

integracion con el nodo vecino. La determinaciéon de los valores de f y V¢ arroja

diferentes esquemas que se describen a continuacién.

2.15. 6 Esquema de diferenciacién upwind de primer orden

El primero de ellos se produce cuando £ =0. En este caso, el valor de la variable

en un punto de integracidon es igual al valor registrado en el nodo adyacente. Este
esquema, a pesar de ser altamente robusto, introduce errores de discretizacion al término
difusivo [5] los cuales tienden a generar pendientes en los escalones de gradientes

espaciales, como se muestra en la Figura 3.4.

i !
—

S

- -

a) comportamiento normal. b) comportamiento upwind.

Figura 2.8. Comportamiento de los gradientes espaciales para el esquema upwind de

primer orden.
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a) comportamiento normal. b) comportamiento upwind.

Figura 2.9. Comportamiento de los gradientes espaciales para el esquema de valores

especificados.

2.15.7 Esquema de valores especificados

Si como valor inicial se toma entre [ entre 0y 1, y ademds se elige un valor de
V¢ con una magnitud igual al promedio de los gradientes del nodo adyacente, se logra
reducir los errores de discretizacién asociados al esquema upwind de primer orden. El
término [ V¢AF , llamado término de correccion advectiva, puede visualizarse como una
correccidon anti-difusiva aplicada al esquema upwind. Si se elige un valor de f=1,
generalmente se tiene una precisiéon de segundo orden, y la discretizacion resultante
reproduce mas adecuadamente los escalones de gradientes espaciales que el esquema
upwind [5].

Sin embargo, este esquema puede introducir errores de discretizacion que tienden
a provocar oscilaciones, no asociadas al comportamiento fisico del problema, en regiones

gue existe una rapida variacién en la solucién (Figura 2.8).
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2.15.8 Esquema de alta resolucion

El esquema de alta resolucién evalta un valor de £ para cada nodo por medio de
un procedimiento no lineal [5]. El flujo advectivo es evaluado utilizando
los valores de f y V¢ del nodo adyacente. El procedimiento para evaluar [ requiere
que primero sean calculados un valor minimo para ¢,d,,,, y un valor maximo para ¢,
&+ » €n cada nodo, utilizando para ello un método de trazado de tres puntos (stencil), de

los cuales 2 de ellos estan ubicados uno en cada nodo adyacente, y el restante esta
ubicado en el nodo mismo. Posteriormente, para cada punto de integracion que rodea al

nodo, la Ecuacion (3.92) se resuelve para asegurar que £ no presente un valor menor que
@, 0 mayor que ¢ . . El valor nodal de S corresponde al minimo valor obtenido al

comparar los valores estimados para los puntos de integracién adyacentes al nodo en el

cual es £ evaluado, y que no excede el valor de 1.

2.15.9 Acoplamiento presion-velocidad

ANSYS - CFX utiliza un diseno de malla “no escalonada” (todas las variables son
definidas en el mismo punto de la malla), de tal manera que los voliumenes de control son
idénticos para todas las ecuaciones de transporte. Sin embargo, como es discutido por
Patankar (1980), este tipo de disefios conllevan a un desacoplamiento del campo de
presion. Rhie y Chow (1982) propusieron una discretizacion alternativa para los flujos
masicos, con el fin de prevenir el desacoplamiento, y esta discretizacion fue modificada
por Majumdar (1988), que logré remover la dependencia de la solucién en estado
estacionario con el tamano del paso de tiempo. Una estrategia similar es utilizada por
ANSYS - CFX. Aplicando una ecuacidn tipo momentum a cada punto de integracién, se
obtiene una expresidn del siguiente tipo para la velocidad advectiva en cada punto de
integracion:

- 0 a_ =0
U =Viip + i a_xp _8_)5) =Gy fip (Ui(,)ip _U“p) (2.48)
i lip i lip
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- ip
o= (2.49)
" 1-c,d,
Vv
dip:_x (250)
- P
c =—1 2.51
p At ( )

donde A es la aproximacion al coeficiente central de la ecuacion de momentum,
excluyendo el término transitorio, las barras superiores en los términos de velocidad y
presion indican el promedio de los valores en el vértice adyacente al punto de integracion,

mientras que el superindice 0 indica los valores al paso de tiempo previo.

2.16 Solucion de las ecuaciones lineales

ANSYS - CFX utiliza una técnica de factorizaciéon ILU multimalla para resolver el
sistema discreto de ecuaciones linealizadas. Este es un proceso de solucién mediante el
cual la solucidon exacta de las ecuaciones es aproximada en el transcurso de varias
iteraciones. El sistema linealizado de ecuaciones discretas puede expresarse de la

siguiente forma matricial:
[A] [o]=[b] (252)
donde [A] es la matriz de coeficientes, [(p] es el vector solucién y [b] es el llamado

“llamado término del lado derecho”.

La la ecuacion 3.41 puede resolverse en forma iterativa comenzando con una

.7 . n s . . !
solucién aproximada, ¢, la cual serd mejorada por una correlaciéon, ¢ ,para llegar a una

. . n+l
mejor soluuon, ) , esto es:

qo'”l:go” + qol (2.60)

donde ¢ es la solucion de:

A(o':rn (261)

con ", el residual, el cual es obtenido como sigue:
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La aplicacién repetida de este algoritmo proporcionara una solucion para la

precisiéon deseada.

2.17 Método de Multimalla Algebraico

Los resolvedores basados en la factorizacion ILU tienden rapidamente a reducir su
desempeiio conforme el nimero de elementos de la malla computacional se incrementa.
El desempeiio también tiende a disminuir rapidamente si existen grandes relaciones de
aspecto en los elementos existentes.

El comportamiento de la convergencia en muchas técnicas de inversiéon de
matrices puede mejorarse considerablemente mediante la aplicacion de las técnicas
“multimalla”.

El proceso multimalla implica realizar iteraciones primarias en una malla fina e
iteraciones posteriores en una malla virtualmente cada vez mas gruesa. Los resultados son
entonces transferidos desde la malla mds gruesa hacia la malla fina original.

El método de Multimalla Algebraico forma un sistema de ecuaciones discretas para
una malla gruesa mediante la suma de las ecuaciones de la malla fina. Esto resulta en el
engrosamiento virtual del espaciamiento de la malla durante el transcurso de las
iteraciones, y en un nuevo refinamiento de la malla que permite obtener una solucién
exacta. Esta técnica mejora significativamente la velocidad de convergencia [5]. El
método de Multimalla Algebraico es computacionalmente menos costoso que otros
métodos multimalla debido a que la discretizacidén de las ecuaciones no lineales se lleva a
cabo solamente una vez para la malla mas fina. ANSYS - CFX implementa una
particularidad del método Algebraico Multimalla llamada Correccidon Aditiva. Esta
aproximacion es perfecta para su implementacion en el resolvedor del software (CFX -
Solver), debido a que toma ventaja del hecho de que las ecuaciones discretas permiten
representar el balance de las cantidades conservadas sobre un volumen de control. Las
ecuaciones de la malla gruesa pueden originarse a partir de la unién de los voliumenes de

control originales para crear volimenes de control mdas grandes, como se muestra en la
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Figura 2.10. A pesar de que en la Figura 2.10 se muestran las mallas gruesas unidas con
una forma regular, en general su forma puede llegar a ser muy irregular. Por lo tanto, las
ecuaciones de la malla gruesa imponen requerimientos conservativos sobre un mayor

volumen y de este modo permiten reducir el error [5].

>
Y
|
By
7

Malla origial Primera malla gruesa Siguiente malla gruesa

Figura 2.10 Engrosamiento progresivo de la malla en el método multimalla.

2.18 Procedimiento de normalizacion de residuales

Como se describio anteriormente, el residual [r] es expresado como el imbalance

en el sistema linealizado de ecuaciones discretas. Una vez calculados los residuales, estos
son normalizados con el propdsito de monitorear los valores de la solucién y para obtener
un criterio de convergencia [5]. Para cada solucién de la variable, el residual normalizado

estd dado en su forma general por:
D r
[rJ _ul (2.62)
a,A¢

r . a - .
donde ¢ es el residual del volumen de control, P es el coeficiente representativo del

volumen de control y Ag es el intervalo representativo de la variable de dominio. El

. a . . .
calculode Py A¢ no es simple y no serd presentado en este trabajo.
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2.19 Aplicacion de CFD en polimeros

La Dindmica Computacional de Fluidos esta basada en la simulacién para el analisis

de sistemas que involucran el flujo de fluidos, transferencia de calor y en ocasiones se

asocia el fendmeno de reaccidon quimica, y en especial el desarrollo de modelos que

permitan representar y entender los flujos multifasicos en estado transitorio. Ademas el

aumento en la capacidad de los recursos computacionales ha provocado un especial

enfoque hacia el CFD, debido a su facil adaptacidon a diversos campos de investigacién, el

cual tiene ventajas como:

Tiene la habilidad para representar sistemas donde experimentalmente es dificil su
control.

Cuando el rango de datos experimentales se ve limitado debido a las
caracteristicas del equipo o a la técnica usada, el CFD puede proveer un rango de
datos mucho mas amplio que el que se tendria de forma experimental.

Las interacciones fisicas complejas en los fluidos pueden ser modeladas

simultdneamente.

El procedimiento para un analisis en CFD es el siguiente:

En el volumen de control se genera una malla de puntos en la cual se almacenan
las variables a calcular por el CFD.

Posteriormente se alimentan las condiciones de frontera para evaluar las variables
a calcular.

Proporcionar las propiedades del fluido, tales como viscosidad, conductividad
térmica etc.

Seleccionar los modelos los cuales definiran el flujo, turbulencia, transferencia de
calor y masa, ademas de los sistemas multifasicos.

Intoducir las condiciones iniciales para proveer un calculo inicial dependiendo si se
trata de estado estacionario o transitorio.

Especificar los pardametros de convergencia en la solucién, para tener un control en

la solucién numérica del proceso.
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Capitulo 3
METODOLOGIA

En el Capitulo 3 se describe la metodologia usada para resolver las ecuaciones de
gobierno que el simulador ANSYS - CFX contiene, detalldndose la generacidon de la
geometria, la discretizacién de sus elementos, las condiciones iniciales, de frontera y los
parametros utilizados. Por otra parte se presentan los modelos utilizados para representar
flujos multifasicos - polidispersos y el modelado de turbulencia. Incluidos en esta seccidn
se describen los balances de materia, momentum y ecuaciones de gobierno para cada
fase, se describe ademas el modelo usado para el calculo de la distribucién de burbujas. El
casos de estudio tomado en cuenta es en estado transitorio considerando flujos continuos

de agente espumante (gas) y polimero (HDPE).
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3.1 Simulacion del Proceso de llenado

3.1.2 Generacion de la geometria de la Placa de Polietileno de alta densidad (HDPE)

El volumen de control utilizado en el presente trabajo consiste en un una réplica en
dimensiones de un par de placas de polietileno de alta densidad obtenidas en el grupo de
investigacion de la Facultad de Quimica de la Universidad de Guadalajara bajo la direccion
del Dr. Rubén Gonzalez Nufez las cuales fueron fabricadas en una inyectora de plasticos
marca ACME bajo el principio de moldeo por inyeccion-reaccidn descrito con anterioridad,
en la Figura 3.1 se muestra la geometria del molde usado.

Las dimensiones de la pieza inyectada son:

Tabla 3.1. Pardmetros utilizados para detallar la malla en la placa de HDPE.

Geometria Alto (mm) [ Largo (mm) | Ancho (mm) [ Diametro (mm)
Canaleta de llenado (1lera seccién) 90.00 - - 8.00
Canaleta de llenado (2da seccién) * - 50.00 - 8.00
Placa de HDPE 2.49 80.00 40.00 -
Salida de aire 0.01 - - -

*Tramo en L/ media canaleta

70.00 (mm)

Figura 3.1. Geometria de las placas de polietileno de alta densidad en 3D.
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3.2 Mallado del volumen de control (Discretizacion de elementos)

Posterior a la configuracion de la geometria se procede a discretizarla mediante
subdivisiones que depende del nivel de precisién deseado con base en las zonas criticas a
analizar, el objetivo de lo anterior es separa las zonas mediante volimenes de control mas
pequefios con la finalidad de tener un mayor control de la cantidad de elementos en cada
zona y de esta manera asignar la mayor cantidad de elementos posible a la placa de HDPE.

La subdivision de la geometria (volumen de control) contiene elementos que
pueden ser de dos tipos: hexaédricos y tetraédricos; siendo estos ultimos los que
presentan un mayor nivel de precisién debido a la naturaleza de su geometria y que por lo
tanto requieren de un mayor recurso computacional. Con la finalidad de optimizar los
recursos computacionales se utilizé la configuraciéon de malla hexaédrica para las
canaletas de llenado de las placas en el molde de inyeccidn, en las placas de HDPE se
utilizé una configuracién tetraédrica con una mayor cantidad de elementos y para las
zonas de contacto entre el molde de inyeccién y el polimero fundido, el intervalo entre
nodo y nodo se utilizé un refinamiento de malla con elementos tetraédricos con la
finalidad de representar una mayor exactitud de los fendmenos de turbulencia y
transferencia de calor en estas zonas (molde-polimero), el refinado de malla tiene la
ventaja de poder editar las mallas de los volimenes de control una mayor precision en las
zonas de mayor interés del andlisis y utilizar los diferentes elementos (tetraédricos y

hexaédrico) disponibles.

3.3 Caracteristicas de las mallas

3.3.1 Refinado de malla

Como se menciona anteriormente es de crucial importancia la seleccidon de los
elementos adecuados para la simulacidén ya que de esto dependerd el tiempo de computo
y la precision deseada para el analisis, el simulador de CFD ANSYS - CFX inicialmente
proporciona una malla por defecto la cual esta constituida por elementos hexaédricos la
cual se puede editar en su apartado de detalles de malla permitiendo asi realizar el
refinamiento de la malla de acuerdo a las necesidades propias del analisis.
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Para el apartado de detalles de malla se debe realizar sobre las siguientes bases:
= Inflaciones
= Numero de bordes o divisiones
= Espesor de las divisiones
= Tendencia
En la seccion de refinamiento de malla se deben especificar los valores de
distribucién entre cada elemento, esto se puede editar en el apartado de inflacidn, en el
cual se determinan la altura de las capas en las que se subdivide el volumen de control.
En la Tabla 3.2 se muestran los valores utilizados para seccionar las placas analizadas, los
valores fueron seleccionados con la intencion equilibrar los recursos computacionales
considerando un valor razonable de numero de elementos.

Tabla 3.2. Pardmetros utilizados para detallar la malla en la placa de HDPE.

Opcidn Parametro Especificacion
Inflaciones Relacidn de transicidn (dist. Orizontal) 0.77
Rango de crecimiento 1.2
Numero de capas (dist. Vertical) 5
Numero de bordes o divisiones Aplicadas a la arista individual 10
Placa HDPE
Numero de bordes o divisiones Aplicadas a la arista individual 5
Salida de aire
Espesor de las divisiones Suave Si
Robusto -
Tendencia Creciente -
Decreciente -
Homogénea Si

Posterior a la especificacion de inflacidn sobre la malla se debe establecer el
numero de bordes o divisiones contenidas en la secciéon seleccionada, cominmente se
elige una cantidad razonable de divisiones para lograr tener la mayor precisidon pero
tomando en cuenta el gasto computacional que compete. Para este trabajo se selecciond
un valor de 5 y 10 divisiones para la placa de HDPE y para la salida de aire en la parte
inferior respectivamente. En el espesor de divisiones entre los elementos se considero la

opcién de “suave” debido a que ofrecia una mejor distribucion de los elementos vy
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finalmente se optd por una tendencia de espesores homogénea para asegurar el tamafo
de los elementos en toda la placa.

En la Figura 3.2 se muestran las divisiones colocadas en la superficie de la placa del
polimero inyectado (a) con la finalidad de robustecer los cdlculos de transferencia de calor
y efectos de turbulencia de la misa manera se puede apreciar las divisiones en las salidas

de aire en la parte inferiores de la placa de HDPE (b).
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Figura 3.2. Subdivisiones de la geometria para refinamiento de la malla a) polimero y b)
salida de aire.

En la Figura 3.2 a) y b) se observa que los elementos tetraédricos son mas
pequefios en las paredes o zonas de contacto con el molde de inyeccidn, esto se hizo con
la finalidad de representar lo mas real posible los efectos de la pared en el polimero.

De acuerdo a de los pardmetros utilizados en la Tabal XX se obtuvo el numero final
de nodos, elementos y tipo de dominio:

Tabla 3.3. Detalles la geometria de malla utilizado en la placa de HDPE.

Geometria Elementos Dominio Nodos
Canaleta de llenado (lera seccidn) 1633 Tetrahédrico 2304
Canaleta de llenado (2da seccién) 2524 Tetrahédrico 2424
Placa de HDPE 11354 Hexaédrico 13858
Salida de aire 14235 Hexaédrico 17760
Total 29746 - 36346
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donde los nodos son cada punto en el que se resuelven las ecuaciones de materia, energia
y momentum, cada valor es almacenado y subsecuentemente se toma como valor inicial
del elemento adyacente, para elementos geométricamente estables, esto es, geometria
similar la inflacién se mantiene uniforme, cuando existe un cambio en la configuracion de
la malla varia de acuerdo al elemento y cantidad de los mismos.

Cada geometria esta interconectada mediante una extrusién o proyeccion de la
seccién de que une a la geometria contigua con otra, con lo cual se asegura la continuidad
y conectividad entre los nodos de cada elemento en todo el volumen de control. Las

proyecciones se pueden observar a continuacién en las Figuras XX.

Figura 3.3. a) Proyeccién de canaleta de llenado (2da seccion) en placa de HDPE y b)

proyeccién de canaleta de llenado (1ra seccién) sobre de llenado (2da seccion).
Al concluir con las especificaciones y refinamiento de malla se da paso a la ultima
etapa procediendo a generar la malla, en la Figura XX se muestra la malla final utilizada en

el presente trabajo.

Figura 3.4. Malla del volumen del control de la placa de HDPE.
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Como se observa en la Figura 3.4 la discretizacion del volumen de control en
elementos tetraédricos se distribuye en las placas de polietileno de alta densidad y como

se menciond con anterioridad en las zonas contacto con el molde de inyeccién.

Figura 3.6. a) Elementos hexaédricos y b) elementos tetraédricos.
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Con la finalidad de disminuir los tiempos de simulacidn se opté por resolver solo la
mitad de las ecuaciones en los volumenes de control, es decir, solo se utilizé una de las
placas de la geometria inicial y se considerd simetria en la solucidn de las ecuaciones de

momento, calor y masa. En la Figura 3.7 se muestra la geometria analizada.

Figura 3.7. Geometria de la placa de polietileno de alta densidad en 3D.

En la siguiente seccién se definiran tanto las condiciones iniciales y de frontera asi
como la configuracion de cada una de las secciones del volumen de control, se incluyen
los valores experimentales del tamafio de burbujas como una referencia de partida para el
efecto de la temperatura velocidad de llenada y presidn que tiene sobre la distribucion de

burbujas en la espuma polimérica.
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3.4 Configuracion del dominio: especificacion de modelos, condiciones iniciales y de
frontera (transitorio).

En la Figura 3.8 se muestran fisicamente las condiciones frontera para el volumen
de control, esto es, entradas y salidas de los fluidos ademas de la direcciéon de los mismos,
a las cuales se debe alimentar cada uno de los parametros y variables correspondientes,
se puede observar que la alimentacién de polimero y mezcla de gases se inyecta en la
parte superior de la canaleta de llenado y realiza su recorrido hasta llegar a la placa donde
posteriormente desplaza el aire que estd inicialmente ocupando ese mismo espacio en el
molde, como se puede apreciar el aire es desplazado por la seccién de 1mm de espesor
colocada en la base de la placa y de esta manera el polimero y mezcla de gases inyectados
dan inicio al llenado del molde, teniendo en cuenta el corte simétrico utilizado para
optimizar los recursos computacionales. En el transcurso de este capitulo se hara una
descripcién detallada de la configuracion del volumen de control asi como la justificacién

de los datos experimentales usados.

Entrada a)
Simetria en XZ /

Figura 3.8. a) Especificacion de entradas, salidas y simetrias en el volumen de control. b)

salida de aire de espesor igual 1 mm. c) nodos de la malla del volumen de control.




En esta seccidon se presentan las especificaciones para el modelo utilizado en
estado transitorio, ANSYS - CFX cuenta con una interesante base de datos sobre
materiales y sustancias a condiciones normales de temperatura y presién, ademas de
secciones para mezclas de compuestos especificando sus propiedades fisica y quimicas, y
sobre todo la definicion del modelo viscoeldstico representativo del polimero. En las
Tablas 3.4 y 3.5 se definen las especificaciones para el polietileno de alta densidad y la
mezcla de gases generada por la descomposicion de azocarbonamida.

Cada una de estas propiedades se introduce directamente en los valores de
configuracion del volumen de control, para el HDPE en la Tabla 3.4 se muestran el valor de
las especificaciones fisico-quimicas, termodindmicas asi como sus propiedades de
transporte reportados en la literatura, para este caso de estudio se muestran las
constantes las cuales se alimentan al modelo de ley de potencias (Ostwald de Waele)
usadas para describir los efectos viscoeldsticos en el polimero [15], el rango en el
parametro de corte de cizalla es establecido como valor predeterminado por el propio
software.

Tabla 3.4.Especificacion de propiedades de Polietileno de alta densidad (HDPE).

Analisis Opcidén Parametro Especificacion

Transitorio

Propiedades Propiedades Fisicas

— Masa Molar 25000 g/mol
— Densidad 961 kg/m?3
Propiedades Termodinamicas
— Capacidad Calorifica 1800 J/kg-K
Propiedades de Transporte Modelo No Newtoniano
— Modelo Viscoso Ostwald de Waele
—Viscosidad 17.8 Pas
—Min. Corte de cizalla 0.001s™'
—Max. Corte de cizalla 1000s™!
—Constate de Tiempo 0.22
—indice de Ley de Potencia 0.44
Conductividad Térmica 1.73 W/ m-K
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En la Tabla 3.5 se muestran las especificaciones para la descomposicién de la

azodicarbonamida considerada en la generacion de gases para el espumado [2], se

muestran el porcentaje de descomposicion de cada uno de los gases que actian como

fluido disperso que aporta las burbujas necesarias para formar la espuma polimérica, tal

fluido al ser una mezcla de gases se considera como fluido polidisperso y previamente en

la configuracién se debe generar una mezcla con la aportacion de de fraccion masas de

cada uno de los gases involucrados a las condiciones de temperatura y presién a las que

ingresa al molde de inyeccién.

En la literatura se reporta una variedad de proporciones de fraccion masa de los

diferentes gases involucrados en el fendmeno de descomposicién, para el presente

trabajo se toma como referencia los datos experimentales reportados por Rodrigue et. al.

En la Tabla 3.5 se aprecian

azodicarbonamida [2].

las especificaciones para

la descomposicion de

Tabla 3.5. Especificacién de propiedades de mezcla de gases provenientes de la

descomposicion de azodicarbonamida.

la

Analisis Opcidn

Parametro

Especificacion

Transitorio

Propiedades

Estado Termodinamico
Materiales
—CO Gas ideal
—CO, Gas ideal
—N, Gas ideal
—NH; Gas ideal

Gas
Fraccién % en masa
0.15
0.08
0.56
0.21

Después de definir las propiedades termodindmicas, de transporte para el HDPE y

la mezcla de gases se procede a definir las condiciones iniciales y propiedades en el

volumen de control.
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Tabla 3.6. Especificacidon para el andlisis en el estado transitorio.

Analisis Opcién Parametro Especificacion

Transitorio

Propiedades |Duracién de lasimulacién

—Tiempo global 15s
Tamano de paso 0.001s
Tiempo inicial Os

Como se menciond con anterioridad es de suma importancia la optimizar los
recursos computacionales disponibles, mediante prueba y error se probaron diferentes
valores de tamafio de paso, encontrandose que el valor de tamafio de paso para en el cual
la simulacién convergia fue de 0.001s.

A continuacion en la Tabla 3.7 se definen todas las especificaciones involucradas
con el fendmeno de inyeccidon-reaccion presente en el volumen e control, tal volumen se
considera polidisperso, esto es, se definen burbujas de diferentes tamafios tomados de los
valores promedio experimentales.

Las variables en el analisis transitorio que se muestran en la Tabla 3.4, son valores
iniciales a un tiempo t = 0. Se define en la configuracién a los tres fluidos involucrados en
el fendmeno de inyeccién, en este caso, polietileno de alta densidad (HDPE), la mezcla de
gases generadora de burbujas y el aire del ambiente que serd desplazado del molde por el
propio polimero y mezcla de gases. Tomando en cuenta que la mezcla de se considera
como en un fluido continuo (HDPE) asi mismo el aire se considera fluido continuo. Al inicio
se considera que todo el espacio en el volumen de control es ocupado por el aire que sera
desplazado posteriormente por la mezcla de gases generadora de burbujas (fluido
polidisperso) y el polimero (HDPE, fluido continuo) con una presidn de referencia a 1 atm.
Para los flujos multifasicos (como en éste caso) la diferencia de densidades entre fluidos
genera una fuerza de flotacién la cual debe tomar como densidad de referencia al fluido
continuo ser orientada a sus respectivas coordenadas, para el caso de estudio se

considero la densidad del aire a 25° Cy 1 atm de presién en direccién del eje Y.
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Tabla 3.7. Especificacidn para el analisis en el estado transitorio.

Analisis Opcién

Parametro

Especificacion

Transitorio

Propiedades

Caracteristicas Basicas
— Tipo de Dominio
Fluidos a Definir
— Airea 25°C
Morfologia

— Mezcla de gases

Dominio Fluido

Fluido Continuo

— Tension superficial

Morfologia Polidisprso
— HDPE
Morfologia Fluido Continuo
—Presidn de referencia 1atm
Foltacion
Gravedad en direccion X 0 m/s?
Gravedad en direccién Y 9.81 m/s?
Gravedad en direccion Z 0 m/s?
Densdad de referencia 1.185 kg/m?3
Modelado del fluido Tranferencia de calor Energia Térmica
Tempertura 180 °C
Turbulencia Dependiente con el fluio
Modelado especifico — Airea 25°C
Turbulencia Laminar
— Mezcla de gases
Turbulencia K-épsilon
— HDPE
Turbulencia K-épsilon

31.7534[mJ/m?]-0.04611[m)/
m?- K]-Temp-0.00165[mJ/ m?
psi]-Press

La temperatura a la cual ingresan los fluidos continuos y polidispersos es de 180° C,

la turbulencia es un parametro clave en la velocidad de llenado del material y es de suma

importancia seleccionar un modelo adecuado para las caracteristicas del fluido, para el
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polimero y la mezcla de gases se tomo en cuenta el modelo de turbulencia k-¢, el cual se
describié con anterioridad, al aire se le considero como fluido laminar.

En el presente trabajo se tomo en cuenta para la tension superficial el modelo
HDPE-Nitréogeno propuesto por H.Wei et al. el cual considera a la tensién superficial

dependiente de la temperatura y presién del sistema (ec. 2.10).

Tabla 3.8. Especificacion de la mezcla de gases por descomposicidén de azodicarbonamida

como fluido polidisperso.

Analisis Opcidn Parametro Especificacion
Transitorio
Fluido Polidisperso Fluido Polidisperso 1 MUSIG Homogéneo
— Distribucién de tamario de grupo
Tamaiio de grupo Didmetro igual
—Numero de grupos 5
Diametro minimo 0.01 mm
Didmetro maximo 0.1mm
Densidad de referencia 1kg/m?3
—Modelo de Rompimiento Lou and Svensen
—Coeficiente de rompimiento 1.0
—Modelo de Coalescencia Prince and Blanch
Espesor inicial de pelicula 1.0E-4
Espesor final de pelicula 1.0E-8
—Coeficiente de coalescenciay 10
flotabilidad
—Coeficiente de turbulencia 1.0

En el capitulo anterior se describieron los modelos de generacién de burbujas
basados en la formacién y coalescencia, por tal motivo se define mediante la opcidon de
fluido polidisperso utilizando el modelo MUSIG el cual se basa en la distribucion de
tamafio de grupo, tomando como bases los datos experimentales reportados por
Rodrigue et. al. [2]. En la Tabla 3.9 se hace referencia a las fracciones de tamafio de
particula que para este caso y basado en los datos experimentales se consideraron cinco

grupos a los que se asignaron fracciones de entre 0.1 a 0.3.
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Tabla 3.9. Especificaciones para la entrada de gases al sistema

Anadlisis Opcion Parametro Especificacion

Transitorio

Frontera de entrada Masa y momentum

sit< 1 seg. igresa flujo de 0.001 kg/s,

sit <5 seg. igresa flujo de 0.004 kg/s,

a un tiempo mayor de5 seg. ingresa
flujo de 0.006 kg/s

— Bulk Mass Flow Rate

Direccion del Flujo Normal a la Frontera
Turbulencia Intensidad 5 %
Tempertura 280 °C
Fluidos HDPE
— Fraccién volumétrica 0.95
Airea 25°C
— Fraccién volumétrica 0
Mezcla de gases 0.5

— Fraccion de tamafio de particula

Grupo 1 0.2
Grupo 2 0.3
Grupo 3 0.1
Grupo 4 0.2
Grupo 5 0.2

Uno de los parametros de mayor influencia en el proceso de inyeccion es la
velocidad de llenado, cominmente el proceso de inyeccién se lleva a cabo en varias
etapas en las cuales se incrementa el flujo masico dependiendo del avance del fluido (para
este caso fluidos) en el molde de inyeccién y el tiempo necesario formar la pieza
inyectada, con base en datos experimentales tomados de pruebas realizadas en el grupo
de investigacion del Dr. Rubén Gonzdlez Nunez, para este caso se consideraron tres etapas
donde para cada tiempo se asigné un valor de flujo masico hasta completar la inyeccion
de material correctamente esto es, para la primera presién de llenado y presiéon de
sostenimiento (2 etapas), en la Tabla 3.6 se muestran el rango de flujo respectivamente
como se indica a continuacion: 0.001 kg/s en Os < t < 1s, al superar esta primera etapa el
flujo se incrementa a 0.004 kg/s en 1s <t < 5s y nuevamente se incrementa el flujo a

0.006 kg/s en un flujo 5s < t hasta completar la carga de material inyectado en t = 15s.
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Tabla 3.10. Especificaciones para la salida de gases al sistema

Analisis Opcion Parametro Especificacion
Transitorio
Detalles en la frontera|— Régimen del flujo Subsédnico
Masay Momentum Opening Pres and Dirn
Presion Relativa Oatm
— Direccién del flujo Normal en la Frontera
Turbulencia Intensidad =5 %
Transferencia de calor 298 K
Tabla 3.11. Especificaciones para la pared del molde de inyeccién
Analisis Opcidn Parametro Especificacion
Transitorio

Detalles de Frontera

Masa y Momentum
Rugosidad de Pared

Transferencia de Calor

Dependencia con el fluido
Pared Lisa
30°C

Fluidos

Aire a 25°C
HDPE

Mezcla de Gases

Libre deslizamiento
Libre deslizamiento

Libre deslizamiento

Una vez definidas las condiciones para las entradas y salidas de los fluidos, se

deben especificar las condiciones en la pared para la placa de HDPE. En este caso las

consideraciones generales son: tratar a la pared como una pared lisa, establecer para

polimero mezcla de gases y aire se establece una condicidn de libre deslizamiento.

Finalmente la ultima etapa es obtener bajo las condiciones iniciales, de frontera y

parametros de los fluidos las variables de salida necesarias para realizar el analisis de

como es que afectan la distribucion de burbujas en la espuma polimérica, estas variables

de salida son:

e Velocidad de llenado (Velocidad con la que se llena el molde de inyeccién)

e Presion de llenado (Presion de llenado del molde de inyeccidn)

e Temperatura de llenado (Temperatura de llenado del molde de inyeccidn)

56



Tabla 3.12. Especificaciones para la pared del molde de inyeccién

Analisis

Opcién

Parametro

Especificacion

Transitorio

Carcteristicas basicas

Esquema de solucion

Esquema transitorio

Tamaiio de paso inicial

Alta resolucién

Euleriano de segundo orden

(hacia atras)

— Max. No. de Courant 5
— Min. No. de Courant 10
Control de Convergencia — NuUumero maximo de ciclos 1
— NuUmero minimo de ciclos 3
Criterio de convergencia — Tipo de residual RMS
— Residual objetivo 1.00E-04
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Capitulo 4
RESULTADOS

En el Capitulo 4 se exponen y discuten los resultados obtenidos de las simulaciones
realizadas y se comparan con los resultados experimentales reportados, se realiza un
analisis de los resultados obtenidos: perfiles de llenado, temperatura y presién. Ademas

se muestran las condiciones de llenado de la pieza moldeada.
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4.1 Analisis y discusion de resultados

Para el caso de estudio en estado transitorio se realizd el analisis del efecto de la
velocidad, temperatura y presién de llenado en la distribucién de burbujas en el proceso
de inyeccién, realizando analisis a diferentes tiempos en cada una de las tres capas de la
espuma polimérica, tomando en cuenta que la cantidad de recursos computacionales sera
mayor mientras mas precision se desee.

Para el andlisis en estado transitorio se considera a los efectos de nucleacién como
nulos y solamente interviene la formacién y ruptura de burbujas (muerte y nacimiento)
descritas por las ecuaciones MUSIG (ec. 2.16).

En el andlisis se consideraron 5 secciones a lo largo del volumen de control (placa
de HDPE) colocados a diferentes longitudes y tiempos con la finalidad de la influencia de
las variables de velocidad, temperatura presion y el efecto sobre la fraccién masica de la

mezcla de gases:

X

<

Om 0.02m 0.04m 0.06 m 0.08 m

Figura 4.1. Posicidn de las lineas de andlisis en el plano cartesiano con respecto al tiempo.
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Las lineas de color amarillo se colocan en cinco posiciones con la finalidad de
registrar en la mayor medida posible los efectos de velocidad, temperatura y presién de
llenado, una caracteristica importante de estas lineas es que se puede definir la cantidad
de puntos que la integran, esto es de suma importancia pues dependiendo de la precision
gue se desee sera el nUmero de estos, para el presente trabajo se definié con 1000 puntos
para conformar cada una de las cinco lineas, con una longitud de 4 cm y espaciamiento de
profundidad de 12.5 mm arriba y abajo con respecto al centro.

Cada linea de la figura 4.1 representa 3 lineas colocadas de tal manera que
abarque las tres secciones (piel superior, nucleo y piel inferior) colocadas a lo largo del eje
Y, todo esto con la finalidad de tener cinco lineas en cada una de las tres secciones y

construir los perfiles con base en cinco posiciones en el tiempo.

Fluid 1.Volume Fract
Plane 3

. 1.000e+000
7.500e-001

5.000=-001

2.500e-001 . .
¢ Flujo de entrada del polimero

I 1.000e-015 >
1.25 mm .
Profundidad de la placa
-'..25 mm

Figura 4.2. Visualizacion de la colocacion de las lineas de analisis, longitud y profundidad.

Como primera etapa del andlisis se vera el efecto de la velocidad de llenado en la
distribucién de burbujas en el volumen de control, posteriormente se realizard el analisis
del efecto de la presion en la distribucidon de burbujas para terminar el analisis con el

efecto que ejerce la temperatura con la distribucién de burbujas en la placa de HDPE.
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4.2 Efectos de la Velocidad de llenado con respecto a la distribucién de burbujas

Partiendo de las condiciones iniciales de velocidad descritas con anterioridad:

Y recordando que cuando t < 1 seg. ingresa flujo de 0.001 kg/s, si t < 5 seg. ingresa flujo

de 0.004 kg/s, a un tiempo mayor de 5 seg. ingresa flujo de 0.006 kg/s.

El efecto de la velocidad de llenado sobre la distribucion de burbujas se analizé en
5 posiciones diferentes a lo largo de la placa de polietileno de alta densidad (HDPE) y en
tres posiciones con respecto al espesor: piel superior, piel inferior y ntcleo de la placa que
se muestran en la Figura 4.2, para el perfil de velocidad de llenado en la piel superior (Y =
0.022 m) de la placaent=5,8, 19, 12 y 15 sy Z = 0, 0.02, 0.04, 0.06 y 0.08 m

respectivamente.

Perfil de Velocidad de llenado (Mezcla)
0,02 ¢ : j :

0,05 0,1 0,15 0,2 0,25 0,3 0,35
Mezcla.Velocity [ ms~-1 ]
m—t=350.02m = t=10s; 0.04m t=12z0.06m = t=1550.08m = t=5z00m

Figura 4.3. Perfil de Velocidad de llenado en la piel superior (Y =+ 0.012 m).
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Con respecto a la fraccién de mezcla de gases del nucleo en el llenado del molde se
puede observar en la Figura 4.5 que la velocidad se incrementa en las paredes del molde
a medida que este se llena asi como en el centro, la mayor cantidad de burbujas se
encuentra en las secciones mencionadas, en la parte central se puede hacer referencia a
los perfiles tedricos de llenado los cuales concuerdan con tal comportamiento, no asi para
las zonas cercanas a las paredes, a la entrada de la placa la fraccién es superior y va
disminuyendo a lo largo de la placa, una de las posibles causas es el potencial
enfriamiento del polimero a lo largo de la trayectoria de la placa lo que justifica los
incrementos en el flujo inyectado. Se debe tomar en cuenta que una velocidad de llenado
correcta asegura la distribucion homogénea del material en el molde de inyeccidn, tal
variable se relaciona directamente con la temperatura y la presion pues al tener valores
bajos de velocidad el material puede solidificar antes de que haya cubierto el molde y

generando una pieza defectuosa.

Perfil de Velocidad de llenado (Mezcla)
Drﬂz —_ - ....................... \ ........................................ ... ......................................... \ .....

0,015

=

=1

s
1

X[m]

-0,005

-0,01

-0,015

-0,02

0,6
Mezcla.Velocity [ m s~-1 ]
= t=535;0.0m = t=835;0.02m t=10s; 0.04m = t=125;0.06m = t=155;0.08m

Figura 4.4. Perfil de Velocidad de llenado en el nucleo de la placa (Y =0 m).

62



En este caso para la fraccion de la mezcla de gases en la seccién inferior (Y =-0.012
m) se puede apreciar que la velocidad es superior en las paredes del molde con respecto
al centro de la placa y se vuelve mas homogénea conforme avanza, para describir este
comportamiento se debe tomar en cuenta el modelo de turbulencia usado (RNG k-¢) el
cual considera cero turbulencia en las paredes y el refinamiento en la malla que se hizo al
volumen de control. Para el nucleo la fraccion de masa de la mezcla el efecto mas notorio
se puede observar a la entrada del polimero enunt =12 sy 0.06 m donde la fraccién se
desplaza con mayor rapidez en la zona central lo cual corresponde al perfil tedrico de
llenado, sai pues, la fraccién masa avanza conforme lo hace el polimero y avanza acorde al
flujo manifestando un comportamiento homogéneo al llegar a un tiempo ent = 15 sy 0.08
m donde el molde esta casi lleno. En t = 12 s ya han transcurrido las tres etapas de
inyeccion por lo que la fraccidn masa de gases se incrementa en el polimero y se esté

acumulando en su mayoria al centro de la placa.

Perfil de Velocidad de llenado (Mezcla)

0 0,2 0,4 0,6 0,8 1 1,2 1,4
Mezcla.Velocity [ m s~-1 ]

= t=8s5;002m = t=105;0.04m t=125;0.06 m = t=155; 008 m = t=550.0m

Figura 4.5. Perfil de Velocidad de llenado en la piel inferior de la placa (Y =-0.012 m).
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Por otro lado para la mezcla de gases es dificil de visualizar un patréon en cada una
de las tres secciones, como una de las posibles casusas se puede considerar que el gas
gue estd entrando debido a la reaccién esta saliendo por las aberturas de salida que se
colocaron en la parte inferior de la placa aunado a esto podemos afiadir los efectos de

nacimiento y muerte de burbujas.

Podemos observar en la Figura 4.2 la velocidad de la mezcla de gas es mas
homogénea en su trayectoria, no asi pudendo observarse esto en las Figuras 4.3 y 4.4
pudiendo ser ocasionado por la ranura de salida del molde. Como efecto de la velocidad
con respecto a la velocidad de llenado del molde de inyeccién se puede resaltar que la

mayor cantidad de burbujas se encuentran en la parte superior y el nucleo.

4.3 Efectos de la Temperatura Presidn con respecto a la distribucion de burbujas

Sobre el efecto de la temperatura en el llenado del molde de inyeccidon se pueden
considerar los siguientes puntos:

e Se puede considerara que la reaccion de descomposicidon se llevo a cabo en su
totalidad de ACA a la mezcla gases mencionada con anterioridad debido a que la
temperatura de entrada esta alrededor de los 450 K como se aprecia en las Figuras
4.8 a 4.13 (temperatura de descomposicion ACA = 468 K).

e El polimero no solidifica antes de finalizar la inyeccién manteniendo su
temperatura por arriba de punto de fusién del HDPE (383 K), esto quiere decir que

continua su trayectoria sobre el molde hasta llenarlo.

En la Figura 4.6 referida a la piel superior en Y = +0.012 m se aprecia que la
temperatura en las paredes es menor que en el centro, esto se debe a que el polimero
entra en contacto con el molde el cual tiene una temperatura de 30°C, este efecto se
observa claramente en la caida de temperatura a la que entre el molde donde el AT = 53
ent=>5syfinalmenteat=15s es de AT = 113 en su punto mas alto las zonas mas cercanas
al molde solidifican favoreciendo la formacion de la capa completamente sélida, ruptura

de las burbujas en su mayor cantidad.
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X[m]

0,01

0,005

-0,005 4

-0,01

-0,015

-0,02

Perfil de Temperatura de llenado (Mezcla)

Mezcla.Temperature [ K ]
= t=85002m = t=105;0.04m t=125006m = t=155;0.08m = t=5s50.0m

Figura 4.6. Perfil de Temperatura de llenado en la piel superior (Y = +0.012 m).

La temperatura del polimero y de la mezcla de gases es muy similar, descartando

asi cualquier efecto de la temperatura del polimero sobre la mezcla de gases.

También se puede observar que la temperatura aumenta conforme a la

profundidad de la placa, descendiendo en el siguiente orden: piel superior-nucleo-piel

inferior. Realizando un andlisis de este efecto se puede decir:

Zona fria = solidificacién rapida del polimero, por lo tanto menor cantidad
de burbujas
Zona caliente = Solidificacién lenta del polimero, mayor probabilidad de

crecimiento de burbujas.
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Perfil de Temperatura de llenado (Mezcla)

X[m]

Mezcla.Temperature [ K ]
= t=55;0.0m = t=85;0.02m t=10%; 0.04m =—— t=125;0.06m =—— t=15g5;0.08m

Figura 4.7. Perfil de Temperatura de llenado en el nucleo de la placa (Y =-0.12 m).

En la figura 4.7 se puede apreciar un ligero incremento en el valor de la
temperatura de la fraccidén de la mezcla de gases, en las paredes el perfil de temperatura
es muy similar al los valores centrales lo que hace suponer que la salida de gas colocada
en la parte inferior de la placa aunada a la temperatura de 30° C de la placa influye en el
enfriamiento del polimero afectando de manera negativa la fraccién de masa de los gases

inmersos en el polimero.

Los moldes de inyeccién cuentan con enfriamiento base de un serpentin interno
por el cual circula de agua, experimentalmente las temperaturas del molde son variables y
los perfiles pueden cambiar conforme la velocidad de inyeccidn y la temperatura del agua,
para el presente caso de estudio este valor de temperatura del molde se mantuvo

constante a30 °C. Finalmente en la Figura 4.8 se puede observar un efecto similar de la
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temperatura en el nucleo de la placa con las otras dos secciones, conservando un perfil de

temperatura para la fraccién de gases ligeramente parabdlico.

Perfil de Temperatura de llenado (Mezcla)

=
=2 =
= =
=1 wn
[ B AT |

I I I 1
400 450 500 550
Mezcla.Temperature [ K ]
= t=8g0.02m = t=105;0.04m t=125 006m =— t=155008m =— t=550.0m

l
350

Figura 4.8. Perfil de Temperatura de llenado en el nucleo (Y = 0.0 m).

Como se menciond anteriormente otra de las variables criticas en el proceso de
inyeccién efecto de suma importancia es la presion de llenado, pues si esta no llega al
valor adecuado la probabilidad de que se tenga una pieza incompleta aumenta, caso
contrario si la presion es demasiada el molde puede abrirse ocasionando dafio en la

estructura fisica de la maquina de inyeccién.
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4.4 Efectos de la Presion con respecto a la distribucion de burbujas

Como se menciond con anterioridad uno de los efectos mas importantes en la
inyeccion de espumas poliméricas es la presion de llenado, la literatura menciona que
para la inyeccién-reaccién los valores de presion oscilan entre los 3 a 4 MPa [15]. Para el
presente trabajo se observa que el valor maximo a la entrada del molde en t=5 s estd
alrededor de los 2 MPa siendo este un valor muy cercano a los valores experimentales

reportados.

Perfil de Presion (HDPE - Mezdla)
0,02 =7 = '

0013 =
001

0,005

X[m]
1

0,005 =

0,01 = /

0,015 - {

002 ) [

I — v —_—m —

0 500 1.000 1500 2.000 2.500
Pressure [kPa]

— e F Q02— ] (DA W tmiZg 0.06m = juifg0.08m ——f=S5g00m

Figura 4.9. Perfil de Presion de llenado en la piel superior de la placa (Y =+ 0.012 m)

Otra consideracion importante en los perfiles de llenado es lo homogeneidad en
cada una de las tres secciones de la placa (piel superior, piel inferior y nucleo)
favoreciendo asi el llenado por completo de la seccién del molde. Se puede notar también

que al avanzar la mezcla gas-polimero el perfil de presidon no se observan variaciones
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bruscas, tomando como referencia a la velocidad de llenado se observa un patrén de
distribucién de la mezcla uniforme tal vez en gran medida al dominio que ejerce el
polimero sobre la mezcla de gases. Por ultimo podemos concluir el efecto positivo en la
distribucién de burbujas a lo largo de la placa a consecuencia de una adecuada presién de

llenado.

Perdil de Presion de [I-~~4o (HDPE-Mezda)
0,02 ‘a '

0,015
0,01 —

0,005 |1

M[m]

0,005
0,01 =}

0015

0,02

] 500 1.000 1.500 2.000 2.500
Precsiife [kPa]

teBg 00Im = t= 0% 0.04m t= 124 006

te 154 0.08 = t=55; 00m

Figura 4.10. Perfil de Presion de llenado en la piel inferior de la placa (Y =- 0.012 m).

Como se puede apreciar en cada una de las cinco secciones analizadas la presion se
comporta muy similar en las zonas de contacto con el molde de inyeccién, lo que se refleja
en un perfil de presién parabdlico de llenado tal como lo reporta la literatura, de esta
manera podemos concretar una presion homogénea en cada una de las tres secciones de
la placa (piel — nucleo — piel) durante el proceso de inyeccién mostradas en las Figuras

4.9,4.10y 4.11.
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Perfil dePresion (HDPE - Mezcla)
0.02 k . :
0,015 \

0,01
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Figura 4.11. Perfil de Presién de llenado en el nucleo (Y = 0.0 m).

4. 5 Distribucidn del polimero en el molde de inyeccion (HDPE)

La parte central del presente trabajo se encuentra en obtener la distribucién de
burbujas en la espuma polimérica, identificando los efectos de la velocidad de llenado,
temperatura y presién considerando los efectos viscoeldsticos asi como la turbulencia y
tensién superficial gas-polimero en el llenado del molde. En las Figuras 4.12 a 4.14 se
representa el llenado del molde de inyeccidén en el cual se aprecia un perfil de llenado

parabdlico caracteristico de este tipo de moldes.

Para la Figura 4.12 a) en un t = 5 s se observa la mezcla gas-polimero saliendo del
canal de llenado con una fraccién promedio de gas polimero de 10-90 % respectivamente.

En la Figura 4.12 b) se aprecia de manera mas detallada el perfil parabdlico en el llenado
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del molde, notando que el polimero se abre paso en mayormente por el centro y con
menor velocidad en cuanto se acerca a las paredes, cabe resaltar que el grafico del perfil

de velocidad (Figuras 4.3 a 4.5) reafirma este comportamiento.

Conforme la mezcla gas-polimero avanza se observa una turbulencia mayor
posiblemente debido a los efectos de nacimiento y muerte de burbujas a lo largo del
llenado del molde, uno de los efectos a resaltar es la cantidad de de gas que permanece
inmersa en el polimero, pues de este dependera la cantidad de burbujas que se tengan al

momento de solidificar.

Figura 4.12. Perfil de Presion de llenado en la piel inferior de la placa a diferente tiempo y
posicion.

Para finalizar el andlisis de llenado del molde de inyeccién se puede apreciar que
algunas zonas quedan sin ser cubiertas por parte del polimero, esto significa que una
cantidad de gas se queda entrampada y no permite llenarse con el polimero, una posible

causa es la ubicacién de la salida que se le da al polimero.

Este tipo de situaciones se presentd en las pruebas experimentales de ahi la
motivacion de este trabajo. Como dato adicional se observa en las Figura 4.13 a) y 4.13 b)

la fase final de llenado del molde y como esta alcanza su maximoent=15s.
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Figura 4.13. Perfil de Presién de llenado en la piel inferior de la placa a diferente tiempo y
posicion.

Para finalizar el analisis de la distribucidon de burbujas en la espuma polimérica se
considera una vista lateral de la placa donde se identifica cada una de sus tres secciones

(piel superior, piel inferior y nucleo).

4.6 Distribucion de burbujas en el polimero inyectado.

Después de revisar los diversos efectos fisicos que afectan directamente Ia
distribucién de burbujas en la espuma polimérica se procedié a cuantificar la distribucién
de los cinco grupos de burbujas sugeridos en la configuracién de tal manera que se
promedid en cinco posiciones diferentes de cada una de las tres secciones (superior-
inferior-nucleo), esto es, para la seccién en Y =+ 0.012 m (piel superior) en as posiciones Z
= 0.0, 0.02, 0.04, 0.06, y 0.08 m se promediaron las cinco posiciones para cada tamafio de
burbuja, de la misma manera se precedid a realizar el promedio en el nicleoenY=0.0 m

y en seccién en Y = - 0.012 m (piel inferior).
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En la Figura 4.14 se puede apreciar la distribucion de burbujas promediada por
seccidn, en la cual se observa que la mayor cantidad de burbujas se encuentra contenida
en el centro siendo 0.03 y 0.1 mm los didametros de burbujas con mayor presencia. En la
seccion inferior (piel inferior) se observa una menor cantidad de burbujas, tal efecto
puede asociarse a la ruptura debido al cambio de temperatura drdstico entre la mezcla
gas-polimero en la cara del molde. El mismo efecto se observa en la secciéon superior

donde la cantidad de burbujas cuantitativamente es menor a la del nucleo.

Se puede finalizar aseverando que los resultados obtenidos de la distribucién son
cualitativamente representativos con respecto a los resultados experimentales, una de las
limitantes para poder comprar de una forma rigurosa la distribuciéon de burbujas es
debido a que en la parte experimental se toma en cuenta secciones completas con cintos
de tamafos y se maneja un tamaino promedio, pero para la finalidad de este trabajo se
observa que la mayoria de las burbujas se encuentran presentes en el centro de la placa

de polietileno de alta densidad.

Finalmente con estos valores en la distribucién se puede realizar el comparativo
con los datos experimentales, la bibliografia reporta los valores de dimetro promedio en
una seccién de la placa, enfocandose principalmente en el nucleo, para el presente caso

se compara solo esa seccidn el cual se muestra en la siguiente tabla.

Didmetro de burbujas % de Burbujas % de Burbujas
(mm) Experimental Simulado
0.01 18 10
0.03 25 35
0.05 23 19
0.07 32 8
0.10 16 28

Como se puede observar los valores experimentales son similares a los calculados a
partir de la simulacidon para los diametros entre 0.01 y 0.05 mm, no asi para los diametros

entre 0.07 y 0.10 mm ya que en los valores simulas se comportan inversamente.
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Fluid 1.Volume Fraction
Volume 2

1.000e+000
7.500e-001
5.000e-001
2.500e-001

1.000e-015

0 0.004

I
0.002 0.006

[0}
o

Figura 4.14. Perfil de burbujas en la piel superior, piel inferior y nucleo de la
placa de HDPE al término de la inyeccidn.
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Capitulo 5
CONCLUSIONES

En el Capitulo 5 se presentan las conclusiones y recomendaciones propuestas en este
trabajo de investigacion, las cuales pueden ser tomadas en cuenta para trabajos

posteriores.
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Como primer analisis para culminar el presente trabajo cabe resaltar la adecuada
elecciéon del modelo viscoeldstico con el que se pretende representar el fendmeno,
también de los parametros adecuados tales como efectos de turbulencia y de tensién
superficial si se consideran varias fases. En el presente trabajo se tomaron en cuenta
modelos no tan complejos debido a la disponibilidad de los pardmetros y a los recursos
computacionales. A primera instancia se debe resaltar el trabajo de crear una geometria lo
mas real posible a la parte experimental con la finalidad de representar el fenédmeno lo
mejor posible. Como manera de ahorrar recurso computacional se considero solo refinar
las secciones de interés, en este caso la placa y si contacto directo con el molde de
inyeccidén destacando que se propuso una seccién de simetria la cual ayudo a disminuir el

tiempo de convergencia de las ecuaciones de masa, momentum y energia presentes.

Para el analisis de los resultados obtenidos por el CFD (Computer Dynamics Fluid)
se tomaron en cuenta tres variables representativas: velocidad, temperatura y presion de
llenado, con la finalidad de observar el efecto de estas en la distribucién de burbujas y el

llenado del molde de inyeccion.

Para la velocidad del polimero en la laca se observa un comportamiento tipo
parabdlico, no asi para la mezcla de gases pudiendo ser la causa las ranuras colocadas
para la salida de aire presente antes de la inyeccidn o debido al efecto de rompimiento
coalescencia. Otro punto importante es que la presién de llenado corresponde en cierta
medida a los valores que se esperan experimentalmente (3 a 4 MPa) asegurando de esta
manera el llenado de la placa sin salirse de las fronteras del molde. Por ultimo se destaca
el andlisis cuantitativo de la distribucion de las burbujas en las tres zonas de interés (piel
superior-piel inferior-nlicleo) para de esta manera poder decir que la simulacién

representa de una manera aceptable la base experimental de la que se partid.

Como recomendacidn final para futuros trabajos cabe destacar la inclusién de una
fuente generadora de gas la cual proporcione directamente la cantidad de gas en funcién

de la cantidad de ACA que este reaccionando debido al incremento en la temperatura.
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