Doctoral NUMERICAL SIMULATION OF THE MOLECULAR
ORIENTATION AND DEGREE OF CRYSTALLIZATION OF
SEMI-CRYSTALLINE FIBRES

Autor: Francisco José Blanco Rodriguez
Director: Dr. Juan |. Ramos

Depto. de Lenguajes y Ciencias de la Computacién
E.T.S.I. Industriales, Universidad de Mélaga

23 de marzo de 2012, 12:00 h.
Lugar: Sala de Grados B

1/55



o Introduccién y objetivos
Introduccién
Antecedentes
Fendmenos de orientacién molecular y cristalizacién
Consideraciones numéricas del proceso
Objetivos de la tesis

Doctoral

9 Modelo de fabricacién de fibras. Melt spinning
Formulacién matematica. Ecuaciones y condiciones de contorno
Adimensionalizacién
Modelo de orientacién molecular
Modelo de cristalizacién

9 Modelo unidimensional
Modelo asintético 1-D para fibras compuestas amorfas
Modelo asintético 1-D para fibras anulares compuestas amorfas
Modelo 1-D para la orientacién molecular y grado de cristalizacién

e Modelo bidimensional en estado estacionario
Modelo estacionario 2—-D para fibras compuestas semicristalinas
Modelo estacionario 2—-D para fibras anulares compuestas semicristalinas

6 Fibras semicristalinas compuestas. Resultados numéricos

Introduccién. Pardmetros del proceso
Resultados numéricos

@ Conclusions

2/55



Tesis
Doctoral

1. INTRODUCCION Y
OBJETIVOS

3/55



INTRODUCCION

Tesis
Doctoral

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido.

1.Introduccién

y objetivos
Polymer
Nu
Bdruder
BIN|
T sphnert

bOGK Fver takeup

4/55



INTRODUCCION

Doctoral

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido. Se distinguen cuatro regiones.

1.Introduccién
y objetivos

4/55



INTRODUCCION

Doctoral

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido. Se distinguen cuatro regiones.

1.Introduccién
y objetivos

@ Regidn de flujo
confinado.

4/55



Doctoral

1.Introduccién
y objetivos

INTRODUCCION

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido. Se distinguen cuatro regiones.

@ Regidn de flujo
confinado.

@ Region de
reorganizacion
del flujo.

4/55



Doctoral

1.Introduccién
y objetivos

INTRODUCCION

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido. Se distinguen cuatro regiones.

@ Regidn de flujo
confinado.

@ Region de
reorganizacion
del flujo.

© Zona de

estirado de la
fibra.

4/55



Doctoral

1.Introduccién
y objetivos

INTRODUCCION

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido. Se distinguen cuatro regiones.

@ Regidn de flujo
confinado.

@ Region de
reorganizacion
del flujo.

© Zona de

estirado de la
fibra.

@O Regién de
solidificacién.

4/55



Doctoral

1.Introduccién
y objetivos

INTRODUCCION

Involucra la extrusién y el estirado de una preforma cilindrica
de liquido. Se distinguen cuatro regiones.

@ Regidn de flujo
confinado.

@ Region de
reorganizacion
del flujo.

© Zona de

estirado de la
fibra.

@O Regién de
solidificacién.

4/55



INTRODUCCION

Tesis

Doctoral ® Gran interés en los (ltimos afos por la fabricacién MOF.

1.Introduccién
y objetivos

5/55



INTRODUCCION

Tesis
Doctoral

e Gran interés en los dltimos afios por la fabricacién MOF.

e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.

1.Introduccién
y objetivos

5/55



INTRODUCCION

Doctoral ® Gran interés en los (ltimos afos por la fabricacién MOF.
e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.

e Uso de polimeros (POF).

1.Introduccién
y objetivos

5/55



INTRODUCCION

e | Gran interés en los (ltimos afios por la fabricacién MOF.
e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.
e Uso de polimeros (POF).
L.Introduccién ® Correcto modelado del proceso de estirado.

y objetivos

5/55



INTRODUCCION

Gran interés en los dltimos afios por la fabricacién MOF.

Doctoral
e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de

estirado.
e Uso de polimeros (POF).
L.Introduccién ® Correcto modelado del proceso de estirado.

y objetivos
® Aplicaciones

5/55



INTRODUCCION

Doctoral Gran interés en los dltimos afios por la fabricacion MOF.

e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.

e Uso de polimeros (POF).

L.Introduccién ® Correcto modelado del proceso de estirado.

y objetivos
® Aplicaciones

@ Industria de las telecomunicaciones:
Transmisién de datos.

5/55



INTRODUCCION

Doctoral Gran interés en los dltimos afios por la fabricacion MOF.

e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.

e Uso de polimeros (POF).

L.Introduccién ® Correcto modelado del proceso de estirado.

y objetivos
® Aplicaciones

@ Industria de las telecomunicaciones:
Transmisién de datos.

@ Industria quimica: Procesos de filtracién y
separacion.

5/55



INTRODUCCION

Gran interés en los dltimos afios por la fabricacién MOF.

e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.

e Uso de polimeros (POF).

L.Introduccién ® Correcto modelado del proceso de estirado.
y objetivos

Doctoral

® Aplicaciones

@ Industria de las telecomunicaciones:
Transmisién de datos.

@ Industria quimica: Procesos de filtracién y
separacion.

© Industria biomédica: cirugia por laser,
ingenieria de tejidos, prétesis...

5/55



INTRODUCCION

Gran interés en los dltimos afios por la fabricacién MOF.

Doctoral
e Diferentes procesos de fabricacién mediante torres de
estirado.
e Uso de polimeros (POF).
L.Introduccion ® Correcto modelado del proceso de estirado.
y objetivos
® Aplicaciones
@ Industria de las telecomunicaciones:
Transmisién de datos.
@ Industria quimica: Procesos de filtracién y
separacion.
© Industria biomédica: cirugia por laser,
ingenieria de tejidos, prétesis...
O Industria textil

5/55



ANTECEDENTES

Fibras compuestas

Doctoral

1.Introduccién
y objetivos

6/55



ANTECEDENTES

Tesis Fibras compuestas

Doctoral
©® Uso de métodos de perturbaciones para fibras compuestas
isotermas para De << 1.

1.Introduccién
y objetivos

6/55



ANTECEDENTES

Fibras compuestas

Doctoral

©® Uso de métodos de perturbaciones para fibras compuestas
isotermas para De << 1.

® Lee y Park estudiaron la estabilidad del modelo de Park.

1.Introduccién
y objetivos

6/55



ANTECEDENTES

Fibras compuestas

Doctoral

©® Uso de métodos de perturbaciones para fibras compuestas
isotermas para De << 1.

1 Introduceion ® Lee y Park estudiaron la estabilidad del modelo de Park.

b it © Desarrollo de modelos de fibras compuestas isotermas

basado en métodos asintdticos.

6/55



ANTECEDENTES

Fibras compuestas

Doctoral

©® Uso de métodos de perturbaciones para fibras compuestas
isotermas para De << 1.

1 Introduceion ® Lee y Park estudiaron la estabilidad del modelo de Park.

b it © Desarrollo de modelos de fibras compuestas isotermas
basado en métodos asintdticos.

O Inclusién de fenémenos de orientacién molecular y
cristalizacién para fibras compuestas usando pardmetro de
orden

6/55



ANTECEDENTES

Fibras compuestas

Doctoral

©® Uso de métodos de perturbaciones para fibras compuestas
isotermas para De << 1.

1 Introduceion ® Lee y Park estudiaron la estabilidad del modelo de Park.

b it © Desarrollo de modelos de fibras compuestas isotermas
basado en métodos asintdticos.

O Inclusién de fenémenos de orientacién molecular y
cristalizacién para fibras compuestas usando pardmetro de
orden

Modelos 1-D = No variaciones radiales.

6/55



ANTECEDENTES

Fibras anulares compuestas

Doctoral

1.Introduccién
y objetivos

7/55



ANTECEDENTES

Tesis Fibras anulares compuestas

Doctoral
@ Anailisis de flujos axilsimétricos estacionarios de films
isotermos a Re << 1.

1.Introduccién
y objetivos

7/55



ANTECEDENTES

Fibras anulares compuestas

Doctoral

@ Anailisis de flujos axilsimétricos estacionarios de films
isotermos a Re << 1.

" " ® Yeow estudid la estabilidad lineal del modelo de Pearson y

.Introduccién

y objetivos Petrie.

7/55



ANTECEDENTES

Fibras anulares compuestas

Doctoral

@ Anailisis de flujos axilsimétricos estacionarios de films
isotermos a Re << 1.

" " ® Yeow estudid la estabilidad lineal del modelo de Pearson y

.Introduccién

y objetivos Petrie.

©® Uso de un modelo de Cosserat unidimensional para el
estudio de fibras épticas huecas no isotermas.

7/55



ANTECEDENTES

Fibras anulares compuestas

Doctoral

@ Anailisis de flujos axilsimétricos estacionarios de films
isotermos a Re << 1.

1 Introduceion ® Yeow estudid la estabilidad lineal del modelo de Pearson y

y objetivos Petrie.

©® Uso de un modelo de Cosserat unidimensional para el
estudio de fibras épticas huecas no isotermas.

@O Anilisis asintdtico basados en la esbeltez de las fibras de
chorros liquidos anulares no isotermos a Re << 1.

7/55



ANTECEDENTES

Fibras anulares compuestas

Doctoral

@ Anailisis de flujos axilsimétricos estacionarios de films
isotermos a Re << 1.

1 Introduceion ® Yeow estudid la estabilidad lineal del modelo de Pearson y

y objetivos Petrie.

©® Uso de un modelo de Cosserat unidimensional para el
estudio de fibras épticas huecas no isotermas.

@O Anilisis asintdtico basados en la esbeltez de las fibras de
chorros liquidos anulares no isotermos a Re << 1.

@ Inclusién de fenémenos de orientacién molecular y
cristalizacién para fibras anulares compuestas usando
pardmetro de orden.

7/55



ANTECEDENTES

D;r:::i)sal Estabilidad es un aspecto critico para cualquier proceso de
Lf
fabricacién.

1.Introduccién
y objetivos

8/55



ANTECEDENTES

D;r:::i)sal Estabilidad es un aspecto critico para cualquier proceso de
Lf
fabricacién.

Melt fracture

1.Introduccién
y objetivos

8/55



ANTECEDENTES

D;r:::i)sal Estabilidad es un aspecto critico para cualquier proceso de
Lf
fabricacién.

Melt fracture

1.Introduccién

y objetivos @ Trae consigo superficies con rugosidades exageradas.

8/55



ANTECEDENTES

Estabilidad es un aspecto critico para cualquier proceso de
fabricacion.

Doctoral

Melt fracture

1.Introduccién

y objetivos @ Trae consigo superficies con rugosidades exageradas.
® Si la distorsidn de la superficie es muy severa = Ruptura
del filamento

8/55



ANTECEDENTES

Estabilidad es un aspecto critico para cualquier proceso de
fabricacion.

Doctoral

Melt fracture

1.Introduccién

y objetivos @ Trae consigo superficies con rugosidades exageradas.

® Si la distorsidn de la superficie es muy severa = Ruptura
del filamento

© Mecanismo complejo y escasamente estudiado = jDdnde
comienza?

8/55



ANTECEDENTES

Estabilidad es un aspecto critico para cualquier proceso de
fabricacion.

Doctoral

Melt fracture

1.Introduccién

y objetivos @ Trae consigo superficies con rugosidades exageradas.

® Si la distorsidn de la superficie es muy severa = Ruptura
del filamento

© Mecanismo complejo y escasamente estudiado = jDdnde
comienza?

O Se cree asociado a deformaciones elasticas = Flujos
no—Newtonianos
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Semicristalino.

1.Introduccién e |a tasa de cristalizacién depende de la orientacién molecular en
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el fundido.

e Proceso de cristalizacién es lento bajo condiciones estacionarias.

e Fluctuaciones de p en fase liquida crean nicleos (clusters).

Nucleacién

Fenémeno por el cual se crean ndcleos con un tamafio mayor o igual que el
tamario critico. Dos tipos: homogénea (sustancia pura) y heterogénea
(presencia de impurezas).

Crecimiento

| \

Los niicleos con tamafios mayores que el critico crecen mediante la adicién
de mondémeros o actuando como sitios de nucleacién heterogénea.
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e Die swell
@ Consideramos regién de estirado = Fenémeno de die swell

obviado.
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@ Mejora de los modelos de orientacién molecular usando un
tensor de orientacion molecular.

® Uso de la teoria de Doi—Edwards para la obtencién de las
ecuaciones que gobiernan las componentes del tensor.

© Cinética de cristalizaciéon de Avrami—Kolmogorov.
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e Condiciones de simetria en 7 =0
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FORMULACION 2-D

Doctoral

2.Modelado
matematico

Condiciones en r = R(z), r = Ri(z) y r = Ra(x)
e Condiciones de simetria en 7 =0
e Condiciones en z =0

e Condiciones en x = L
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ADIMENSIONALIZACION

Doctoral e Variables adimensionales

p=l =% o =B gt
Ro "L L (/)
R u . v R D N T
U= — D= = 7=
uo we) 77 (uouo/L) To
2.Modelad . P A C . m - k
mathZficg P = % C= 60 n = % k= k—o
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2.Modelado
matematico

e Parametros adimensionales

Re = pouoRo Fr= —ua Ca =" pp— #oCo
o 9 gR ) o9 ) kO )
Houd . hRo

Pe = ReP Br = =
e e Pr, r *oTo 7 o
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MODELO DE ORIENTACION MOLECULAR

e Tensor de orientacién, S, diagonal y con traza nula
Doctoral

1[5 0 0
Szg 0 r— 8z 0
0 0 Sz

2.Modelado
matematico
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MODELO DE ORIENTACION MOLECULAR

e Tensor de orientacién, S, diagonal y con traza nula
Doctoral

1[5 0 0
S = 3 0 s —s: O
0 0 Sz

e Ecuaciones para las componentes del tensor de orientacion
2.Modelado
matematico
ir i i N;
O 4 Vst = (50— 1) ( % _om; ) i {s =R ) G +3ni,s)]}
0siqx

i

8uz @i N;
5 +9:-Vsiz = (sm+l)< — 2115 ) 5 {siz -3 [(siz+1) (sia _31-[1',5)]}
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MODELO DE ORIENTACION MOLECULAR

e Tensor de orientacién, S, diagonal y con traza nula
Doctoral

1[5 0 0
S = 3 0 s —s: O
0 0 Sz

e Ecuaciones para las componentes del tensor de orientacion

2.Modelado
matematico
dsir d0; ®i N;
i"Vsir = (sir — 1 — - ir— = [(1—5ir) (sir 1L s
5 +;-Vs; (s )( o 2H> )\i{s 3 [(1—sir) (sir+3 )]}
Bsia o, Vsm—(sm—t-l)(auz—ZH) i {sm—l[(sm+1)(sm—3ni,s)1}
ot \i 3
donde
s =(S:8S) == (85, +8ix — Sirsiz) = ? M. i=1,2

2

9
s (g .g) = L, (L _0ui)__ (B
Hi_<Vv .S)_3|:s”<1ﬁ 8?) Szx<ﬁ

19/55



MODELO DE CRISTALIZACION

Doctoral

Fluidos semicristalinos se comportan como monofésicos

2.Modelado
matematico
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MODELO DE CRISTALIZACION

Doctoral
Fluidos semicristalinos se comportan como monofésicos

e Cinética de cristalizacién de Avrami—Kolmogorov

2.Modelado ay,
matematico >
ot

donde

+9;-VY; = kai(Si) Voo,i — Vi) 1=1,2

kAz(Sz) = kA,'(O) exp (agiSf) i = 1, 2
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MODELO DE CRISTALIZACION

Doctoral
Fluidos semicristalinos se comportan como monofésicos

e Cinética de cristalizacién de Avrami—Kolmogorov

2.Modelado ay,
matematico >
ot

donde

+9;-VY; = kai(Si) Voo,i — Vi) 1=1,2

kAz(Sz) = kA,'(O) exp (agiSf) i = 1, 2

e Viscosidad dinamica efectiva

ﬂe,i(fiyyi) = ﬂz(Tz) - exp (5i <yyi ) ) i=1,2

20/55



3. MODELO UNIDIMENSIONAL |
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ANALISIS ASINTOTICO

Doctoral e Régimen de flujo analizado
Re=¢R, Fr=

Pe=¢€P, Br = €% Br, Bi=¢e*B

3.Modelo 1-D

22/55



ANALISIS ASINTOTICO

Doctoral e Régimen de flujo analizado
Re =€R, Fr=

Pe=¢P, Br = €% Br, Bi=¢B

e Método perturbativo usando como parametro la esbeltez,
¢, de la fibra

U =W 0+ W0+ O(e*),

3.Modelo 1-D

para las variables RZ U;, Vi, Pi Y TZ donde i =1, 2.
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ANALISIS ASINTOTICO

Tesis
Doctoral e Régimen de flujo analizado

Re =¢R, Fr=—, Ca=

)

o |
e

Pe=¢P, Br = €% Br, Bi=¢B

e Método perturbativo usando como parametro la esbeltez,
¢, de la fibra

U =W 0+ W0+ O(e*),

3.Modelo 1-D

para las variables RZ U;, Vi, Pi Y TZ donde i =1, 2.
e Expresiones para el orden mas bajo
Rio = Ri(d, 1), tuo=Bi=B(&,f), 0=V =V(F i)
TO—]-' F(#,4) i=1,2

22/55



FIBRAS COMPUESTAS AMORFAS

Doctoral e Ecuacion de conservacion de la masa

0A; 0 )
4+ = (4;B)=0 =1,2
oi oz B !
3.Modelo 1-D R2 R2 _ R2
A=t A=
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FIBRAS COMPUESTAS AMORFAS

Tesis
Doctoral e Ecuacion de conservacion de la masa

%—Fg(AiB):O i=1,2

3.Modelo 1-D A
1 =

R? R3 —RY
20 AT

23/55



FIBRAS COMPUESTAS AMORFAS

Doctoral

® Ecuacion de conservacion de cantidad de movimiento

_ DB
R(p1A1 + p2A2) o7 = (P1A1 + p2.Az)

R 1 (8R2 o1 8R1>

F 20\ 0 ' oy 0%

0 oB
42 {3 (1041 + fi2.0A2) —A}
o0z 0%

N OPe
—T2R2 — ph (A1 + A2)
(o7

3.Modelo 1-D donde

fii.0 = fii0 (f):D,-exp(}(l—f)) i=1,2
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FIBRAS COMPUESTAS AMORFAS

Doctoral

® Ecuacion de conservacion de cantidad de movimiento

_ DB
R(p1A1 + p2A2) o7 = (P1A1 + p2.Az)

R 1 (8R2 o1 8R1>

F 20\ 0 ' oy 0%

0 oB
+2 {3 (1,041 + fiz0As) —A}
ot o
A OPe
T2 R — 2 (A1 + As)
o
3.Modelo 1-D donde
fui0 = o (F) = Diexp (Hi(]-_}—)) i=1,2
® Ecuacion de conservacién de energia
_ N A DF e} - -\ OF
P(p1C1A p2C2A2 ) — = — | (A1k1 + A2k
(011 1+ p2C2 2) Di j((11+ 22)855)

—BhaRa (F = Foo,2)
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS AMORFAS

Tesis

Doctoral ® Ecuacién de conservacion de la masa
0A; | 0 )
- B) = =1,2
5 %fai (A:iB)=0 i
_RI-R§ _RI-Ri
A = — Az = —s
y
o (RE 0 (R} .
3.Modelo 1-D ot (7) * 5% ( 2 B) =C (1)
donde
EY a 1 a 1 1
P L (%) &+ (52) & + =]
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS AMORFAS

Tesis .z s
Doctoral Ecuacion de conservacién de la masa

A | D 3 o
8{+6:E('AZB)_O i=1,2
A = M7 Ay = M
2 2
y
0 (R3 0 (R} i p
3.Modelo 1-D & (7) + o ( 2 B) =C (.Z,t)
donde

-+ () A (2) A+ A

e Condicion de incompresibilidad

3~
[SIS
N——

L Cc@&t) p
V(a0 = 180 708

7 2 0%
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS AMORFAS

Tesis . s . s . ..
Do:::l)ral e Ecuacién de conservacion de cantidad de mowmlento

B aD D.
R(p1A: + p2A2) = (p1 A1 + p2A2) — = _ 86;
4] N N oB
+% (3 (f11,0A1 + fiz,042) %)
. 17) I2)
+2C(2) (Mlo (;} + fi2,0 542)
~Ta Ra+T Ro

3.Modelo 1-D
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS AMORFAS

Tesis
Doctoral

e Ecuacién de conservacion de cantidad de movimiento

- DB R oD oD,
R(p1A1 +p2A2)E = (A1 + p2A2)f*A1% — Az 5%

4] N N oB
+% (3 (f11,0A1 + fiz,042) %)

. 0AL . 0A
+2C(2) (Ml,o 0 + fi2,0 % )
~Ta Ra+T Ro
donde
3.Modelo 1-D C( )
. . 1 o 1 . 2C(z
Di(&,t) = pi — bl (g) Rio — H1,0 ,Rg
- N 11 2C(z)
D. =Pe+ =— —
o (&,1) =p +C’R2 f2,0 R2
e Ecuacién de conservacion de la energia
— (A A DF 17} - -\ OF
P (plclAl +P202.A2) i =% ((Alkl + Azkz) 3&2‘)

-B [ﬁ2 Ro (F = Foo,2) +h1 Ro (F — foo,l)]

D _0 30
donde = = - + Bg;
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ORIENTACION MOLECULAR Y GRADO DE CRISTALIZACION

Doctoral

3.Modelo 1-D
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ORIENTACION MOLECULAR Y GRADO DE CRISTALIZACION

® Modelo con parametro de orden
Doctoral

3.Modelo 1-D
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ORIENTACION MOLECULAR Y GRADO DE CRISTALIZACION

Tesis

® Modelo con parametro de orden
Doctoral

® Ecuacion de Doi—Edwards

DSi _ 1 oyige 11y OB_ % v Vo (1_Ni_ oroc
= 1-S) (SN G- K FUS). U(S) =5 (1 " sz>(251+1>)

3.Modelo 1-D
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ORIENTACION MOLECULAR Y GRADO DE CRISTALIZACION

Tesis

Modelo con parametro de orden
Doctoral

® Ecuacion de Doi—Edwards

DS;
Di

9B _¢i Vs (1- N syes,
5: 5 FUS), UES) =S, (1 S Sl>(2&+1>)

= (1781')(257;4»1)
3.Modelo 1-D
® Modelo de Ziabicki

DY; .
2 kAl S) Voo — V) i=1,2

D
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ORIENTACION MOLECULAR Y GRADO DE CRISTALIZACION

Modelo con parametro de orden

sf(-1 0 0 R R
S=- 0 -1 0] ~Vv = S; = 7(S¢:Si):si i=1,2
3\o o0 2 2

® Ecuacion de Doi—Edwards

Doctoral

DS;
Di

9B_% ru(s), US)=S; (17&(17&)(2&
o \; 3

= (1781')(257;4»1)
3.Modelo 1-D
® Modelo de Ziabicki

DY;
Dt

=kai(S) Voo, — Vi)  i=1,2

® Viscosidad dinamica efectiva

yoo,i

donde o = 3¢kBTo
Po

+)

N N - N N Vi \™ 2 .
T =2f1eioD = uez‘,o=m,0(}')exp<ﬁi( l) >+7o¢¢/\1—TiS§ i=1,2
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4. MODELO BIDIMENSIONAL EN
ESTADO ESTACIONARIO




FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

N L. Lo
Doctoral Ecuacién de conservacion de la masa

A B=Q; i=1,2

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Tesis

N L. Lo
Doctoral Ecuacién de conservacion de la masa

A B=Q; i=1,2
e Ecuacién de conservacién de cantidad de movimiento

_ dB R 1 (dR dR
R(p1 A1 + p2A2) B% =(pr A1 + ﬁ2A2)f + ( 2 4 1)

20 \dz " oy di

+

d N N daB
pr {3 (< fre1,0 > A1 + < fle2,0 >Az) di}

- dpe
—T2Ra2 — TI; (A1 + A2)
4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Tesis

N L. Lo
Doctoral Ecuacién de conservacion de la masa

A B=Q; i=1,2
e Ecuacién de conservacién de cantidad de movimiento

_ dB R 1 (dR dR
R(p1. A1 + p2Asz) B% =(pr A1 + ﬁ2A2)f + ( 2 4 1)

20 \dz " oy di

+

d N R B
7 {3 (< fre1,0 > A1 + < flez,0 >As2) di}

- dpe
—T2Ra2 — TI; (A1 + A2)
4.Modelo 2-D

e Viscosidad dinamica efectiva

fiesolf, @) = i (F) exp (ﬂl (yyi ) ) i=1,2

00,1
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Tesis

N L. Lo
Doctoral Ecuacién de conservacion de la masa

A B=Q; i=1,2
e Ecuacién de conservacién de cantidad de movimiento

o ) B . o) L (AR | o1dRy
R(pr A +p2A2)B% = (p1 A +P2A2)F + 20 ( di = oo di )

+

d N R B
7 {3 (< fre1,0 > A1 + < flez,0 >As2) di}

- dpe
—T2Ra2 — TI; (A1 + A2)
4.Modelo 2-D

donde
R D T
< fe1,0 >(2) = T fre1,0(7, &) #dF
1
1 (R
o >@) = [ heali )7 dr
R1

e Viscosidad dinamica efectiva

fiesolf, @) = i (F) exp (ﬂl (yyi ) ) i=1,2

00,1

29 /55



FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

® Ecuacion de conservacion de energia

e - 10 (. 0T .
P (2% oy (T3) = 2 -1,2
< % ) (7:) 7or \ or !

Doctoral

i

donde L (a) = ﬁi’o% + ﬁi,o%

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

® Ecuacion de conservacion de energia

= [ 5:Ci P 10 ( of .
P25 e (1)) = = =1,2
<ki> (%) ror \| o !

donde L (a) = ﬁi’og& + 01',0%

Doctoral

® Componentes del tensgr de orientacion molecular
dB
Lss (siT) = (1 - siT) (1 + siz) %

_¢

N; )
{Sir—J[(l—sz‘r)(sir-‘ri’)ni,s)]} i=1,2
4.Modelo 2-D i 3

dB
Lss (8i0) = (six +1) (2*51':)%
_%

N;
{Simffz [(Siz+1)(8iz*3ni,s)]} i=1,2
i 3
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

® Ecuacion de conservacion de energia

= [ 5:Ci P 10 ( of .
P25 e (1)) = = =1,2
<ki> (%) ror \| o !

donde L (a) = ﬁi’o% + 01',0%

® Componentes del tensor de orientacién molecular

Doctoral

aB
Lss (sir) = (1= sir) (1 +5ia) —
di

_¢

N; )
{Sir—J[(l—sz‘r)(sir-‘ri’)ni,s)]} i=1,2
4.Modelo 2-D i 3

dB
Lss (siz) = (siz +1) (2= si2) pry

.

N;
{Simffz [(Siz+1)(8iz*3ni,s)]} i=1,2
i 3

® Grado de cristalizacion
Lss (Vi) = kai(0) exp (a2:S7) Voo = Vi) i=1,2

30/55



JZNERS,
4 %f FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

4.Modelo 2-D
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JZNERS,
4 %f FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

e Velocidad axial

B(0) =B,
B(1) =D, B,

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUES SEMICRISTALINAS

Tesis
Doctoral

e Velocidad axial

B(0) =B,
B(1) =D, B,

e Perfil inicial de temperatura

Ty(7,0) = To(?) i=1,2

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUES SEMICRISTALINAS

Tesis
Doctoral

e Velocidad axial

B(0) =B,
B(1) =D, B,

e Perfil inicial de temperatura

Ty(7,0) = To(?) i=1,2

4.Modelo 2-D

T1(R1,2) = Ts (R1,2)

N R N .o ) - ot N
G1 (R1,%) = G2 (R1,2) = —k1 f)’f'l (R, &) = —ks 73; (R1, )
. N . Ty . s o\

G2 (R2, &) = ge = —k2 FR (R2,2) = Biha (Tz(Rz,x) — Tw,g)

31/55



FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

0.2
0.3
0.4
0.5
4.Modelo 2-D 0.6
0.7
0.8

0.9

e Perfil inicial para el parametro de
R (&) orientacion molecular

Sir(f‘, 0) :S»L()(TA') 1= 1, 2
Siz(f', 0) :281'0(7A‘) 7= 1, 2
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

e Perfil inicial para el parametro de
R (&) orientacion molecular
02
0.3 Sir(f‘, 0) :S»L()(TA') 1= 1, 2
0.4 Siz(f', 0) :281'0(7A‘) 1= 1, 2
0.5 Ra(Z) e e
AT 20 o ° Pc?rfll .|n|C|.a,I para el grado de
cristalizacion
07
0.8 yi(f'a 0) = yiO(f) 1=1,2
09
1
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

(7, &) — (&§,n) transforma el espacio Q73 = {[0, R2(&)] % [0, 1]} en un
Doctoral dominio rectangular Q¢, = {[0, 1] x [0, 1]}

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

(7, &) — (&§,n) transforma el espacio Q73 = {[0, R2(&)] % [0, 1]} en un
Doctoral dominio rectangular Q¢, = {[0, 1] x [0, 1]}

<]

Ra(n)

0.4 4 Ra(n)

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Tesis
Doctoral o Temperatura

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral e Temperatura

ofy 1 110 [ o o
o " 2QF. as<£as> =2
pzcl

)
donde P; = P(

e Componentes del tensor de orientacion molecular

BSi T dB d)l

N;
4.Modelo 2-D B 677 = (1 — S ’I‘) (1 + Si :r) )\1 {Sir - ? [(1 - s’LT‘) (5““ + 31_[1,5)]}

0six dB ¢, N;
=(Siz+1)(2—=8iz) 7——5 {Siz — 5 [(Siz iz — 311 s
B on (siza+1)(2—s i {s 3 [(siz +1) (s 311, )}}

34/55



FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral e Temperatura

of, _ 1 110 (.07, o
on ~2QF as<5as> i=h

donde P, = P (

e Componentes del tensor de orientacion molecular

B Bsi T dB d)l

4.Modelo 2-D oy =1 =sir)(1+ Sw) 5

{sir SN ) (s 3n1-,5)]}

Osia _ _ o \dB_¢i [ Nip o _ar
B~ (st 1) 2 s) {s Ve +1) (s 3nz,s>}}

e Grado de cristalizacion

5 %f; = kas(0) exp (2:8%) (Voo — Vi) i=1,2

34/55



FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral e Temperatura promedio de los chorros

Q1
20 1%

<T>(n) = Ti(&,m) € dé

) 2Q [T
<> (n) = —/ To(€,m) € de
Q2 /%

4.Modelo 2-D
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Tesis

Doctoral e Temperatura promedio de los chorros

Q1
a i%

<ﬁ>w:Q

<t =52 [ demeds

e
Q
e Ecuacién de evolucién de la temperatura promedio global de la
fibra

Ti(&,m) € de

4.Modelo 2-D d<T > _ St
dn p1C1Q1 + p2C2Q2

Ra(n) ha (TZ (1,n) - Too,?)

_ Bi
donde St = &
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FIBRAS COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

e Temperatura promedio de los chorros

Q1
2Q/FT1(€,W)§d§

Doctoral

< Tl > (77)
. Q R
<By> () = @/@n(g,n)gds

e Ecuacién de evolucién de la temperatura promedio global de la
fibra
St S .
() ha (T2 (1) = T )

d<T>
dn 1C1Q1 + p2C2Q2

4.Modelo 2-D
donde St = £

e Temperatura promedio global de la fibra
Py (%) Q1 <Ti(n) > +P2 Q2 < Ta(n) >

<T>(n)= P(

) Q1+ PQ2
35/55
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

(7,&) — (&,7) transforma el espacio Qs
un dominio rectangular Q¢, = {[0, 1] x |

= {[Ro(%), Ra(2)] x [0, 1]} en
0, 1]}

Doctoral

4.Modelo 2-D
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

(7, &) — (&, n) transforma el espacio Q5 {[Ro(Z), Ra2(2)] X

z = [07 1]} €n
un dominio rectangular Q¢, = {[0, 1] x [0, 1]}

Doctoral

VRO - 3 »/R (0)+ 3%

Es

{ R

(@) =
n(i, &) =

Ro (1) H
04 H Ra(n)

4.Modelo 2-D
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

® Temperatura
Doctoral P

donder=%ayA=A1+Az

4.Modelo 2-D
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Tesis

® Temperatura
Doctoral L4

oy 120 |(A )aT}
o QP

2
donde Ay = %Q y A=A + A
e Componentes del tensor de orientacién molecular

Osir 1 .. . @ l C(n) e
BTn_(l Sir) |:(1+Szm) dﬂ+37A(ﬁ)f+An(n) 3+ 2sir sm)]
_% _Ng v _
4.Modelo 2-D Xz{&T 3 (@ S”J(&T+3ILJH} r=he
9siv _ (o 98,1 C) o
805 = o+ [0 G i Py o =)
i

Ni o
*5:{SZac*?[(Sza:+1)(Szz*31_[1,5)]} i=1,2
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

® Temperatura

T, _ 120 <A0+5>3T}
o~ QP o |\ A B3

2
donde Ay = %Q y A=A + A
e Componentes del tensor de orientacién molecular

Doctoral

Osiv _ (1 _ o ydB 1 C(n) s
B on =(1—-sir) |:(1+Szm) d77+3A(U)§+A0(77) 3+ 2sir s”)]
—@{&T—EHO—&Q@”+3EQ& i=1,2
4.Modelo 2-D i 3
Osia _ (o _a 4B 1 Cl) o
B 877 7(Szw+1) |:(2 Szw) d"7+3-’4(7])£+~’40(77) (2517' Szx):|

Ni .
*5:{SZac*?[(Sza:+1)(Szz*31_[1,5)]} i=1,2

e Grado de cristalizacion

5 ‘?:7 L oai(0) exp (2i82) Voo = Vi) i=1,2
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FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

0.4 Roln) : Rali)

4.Modelo 2-D
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J JERS,
7 E%}f FIBRAS ANULARES COMPUESTAS SEMICRISTALINAS

Doctoral

e Velocidad axial

02 i
03] § Ra(n) B(O) =bo
B(1) =D, B,
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06 : e Perfil inicial de temperatura
07, : N . .
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1
4.Modelo 2-D e Condiciones radiales de temperatura
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® Temperatura promedio de los chorros

Q [
<Ti>(n)=_— T1(&,m) d€
Q1 Jo
N Q [t .
<Tp>(n)=_— T2(&m) d¢
Q22U
Q
4.Modelo 2-D
® Ecuacion de evolucion de la temperatura promedio global de la fibra
d< T > St s .
=-—— ——— |Ra(n) ha (T2 (1,n) = Teo 2
dn p1C1Q1 + p2C2Q2 [ ( )

+Ro(n) b (T3 (0,m) = Te.1)|
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5.Resultados
para fibras
compuestas

Caso Bi H, H, P P E% D1 D
1 5 20 20 1 5 1 1 1
2 5 20 20 1 5 0.2 1 1
3 5 20 20 1 5 5 1 1
4 5 20 20 1 5 1 10 1
5 5 20 20 1 5 1 0.1 1
6 5 40 20 1 5 1 1 1
7 5 10 20 1 5 1 1 1
3 5 20 20 1 5 1 1 10
9 5 20 20 1 5 1 1 0.1
10 5 20 40 1 5 1 1 1
11 5 20 10 1 5 1 1 1
12 10 20 20 1 5 1 1 1
13 25 20 20 1 5 1 1 1
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e Perfil radial para el parametro orden de la orientacién molecular
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2
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CONDICIONES DE CONTORNO

o Perfil radial de temperatura
Doctoral

2

1+AT<1_(§ 0<e<g
1-ar(2) ((£) 1) esest

donde & = /% y AT =0,1 < (%) (&)

T(£,0) =

Q2
e Perfil radial para el parametro orden de la orientacién molecular

2
5.Resultados S10—AS (1-2 (é) > 0<¢<¢
para fibras S(,g7 0) —
compuestas Sa0 +ASs |1 — ﬁ &—-1) (& — §)> g<e<
=7

donde (Slo, ASl) = (0,25,0,10) and (Szo, ASQ) = (0750,0,20)
o Perfil radial para el grado de cristalizacion

Y(E0)=0 0<£<1
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5.Resultados
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&~

1 ~ - ~

0.9 N
038 RSN

PRy, N
07 M“‘% h
0.6 \
o5 Wﬂﬂﬂ
0.4 \
0% 02 o4 £06 08 1

1.1
1

0.9F---_

0.8
&~

0.6

07}

0.5

[\ N

0.3

0

02 04¢06 08

1

ﬂ'”*h* .
"+ * AN

0.8 ‘*+*+ A E S
07 R IR

] ~
06 "

i

05 |
0.4 ™S
03

0

02 04¢06 08 1

47 /55



DISTRIBUCIONES RADIALES

Tesis
Doctoral

0.5 0.5 0.5

0.4 0.4 0.4
0.3 0.3 0.3

5.Resultados

para fibras 02 0.2 0.2

compuestas 0 02 04¢06 08 1 0 02 04¢06 08 1 0 02 04¢06 08 1

48 /55



Doctoral

5.Resultados
para fibras
compuestas

RESULTADOS PROMEDIADOS

=
o
\
\
\

log(< fle1,0

o 6 &G o
o

log(< fiez,0 >)

oO

49 /55



COMPARACION DE MODELOS

Tesis
Doctoral

R1,R2
o =
o= o

OO

20

L
<10
\Y
e
2

OO

5.Resultados
para fibras
compuestas

N
o

log(< fle2,0>)




6. CONCLUSIONS

51/55



CONCLUSIONS

Doctoral

6.Conclusions

52/55



CONCLUSIONS

Doctoral

@ The two—dimensional model presented is really a hybrid model.

6.Conclusions

52/55



CONCLUSIONS

Doctoral

@ The two—dimensional model presented is really a hybrid model.

@ Integro—differential type model; its results highly dependent
on Dz and Hi-

6.Conclusions

52/55



CONCLUSIONS

Doctoral

@ The two—dimensional model presented is really a hybrid model.

@ Integro—differential type model; its results highly dependent
on Dz and Hi-

© Temperature non—uniformities exist even for small Biot
numbers.

6.Conclusions

52/55



CONCLUSIONS

Tesis
Doctoral

@ The two—dimensional model presented is really a hybrid model.

@ Integro—differential type model; its results highly dependent
on Dz and Hi-

© Temperature non—uniformities exist even for small Biot
numbers.

O Good qualitative agreement between the 1-D and 2-D
models.

6.Conclusions

52/55



CONCLUSIONS

Tesis
Doctoral

@ The two—dimensional model presented is really a hybrid model.

@ Integro—differential type model; its results highly dependent
on Dz and Hi-

© Temperature non—uniformities exist even for small Biot
numbers.

O Good qualitative agreement between the 1-D and 2-D
models.

@ Crystallization of the compound fibres is mostly affected by
6.Conclusions thermal effects rather than by FIC.

52/55



CONCLUSIONS

Doctoral

@ The two—dimensional model presented is really a hybrid model.

@ Integro—differential type model; its results highly dependent
on Dz and Hi-

© Temperature non—uniformities exist even for small Biot
numbers.

O Good qualitative agreement between the 1-D and 2-D
models.

@ Crystallization of the compound fibres is mostly affected by
6.Conclusions thermal effects rather than by FIC.

@ Solidification of the compound fibres is mainly due to the
increase in dynamic viscosity.
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diagonal and traceless tensor for the molecular orientation.
Numerical implementation of the above model using MATLAB®.
Development of a hybrid two—dimensional model based on the
one—dimensional equations for geometry and axial velocity.

Implementation on MATLAB® of an iterative FDM based on a
mapping transformation.

®© 6 o0 ©

Determining the most influential parameters on the melt
spinning process by an extensive parametric study.

@ Comparison extensively between the results of both models:

e Same qualitative trends.

o Different (one-sign vs. two—sign) curvature velocity profile,
under certain conditions.

e Large differences may exist near the maximum swell
section.

e Non-uniformities temperature profile at the take—up point
predicted by the 2-D model.
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@ Development of a fully two—dimensional model of the melt
spinning of non—isothermal single—component single—phase
semi—crystalline jets.

@ Development of a fully two—dimensional model of the melt
spinning of non—isothermal bi—-component solid and hollow
compound single—phase semi—crystalline jets.

© Improvement the model by accounting for the effect of air
drag and latent heat of crystallization. Not important for
moderate draw ratios.

@ Development and validation of a symmetric but non—diagonal
molecular orientation tensor.

6.Conclusions
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