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RESUMEN

La revisién narrativa analiza los avances en software de simulacién que evaldan
simultdneamente la difusividad térmica y la transferencia radiativa en arcillas naturales
o compactadas. A partir de 68 estudios (2008-2023) se identific6 que COMSOL
y OpenFOAM lideran el acoplamiento térmico-radiativo con errores de +5-8 %
cuando se dispone de micro-estructuras reales y propiedades épticas espectrales. La
radiacién infrarroja deja de ser despreciable por encima de 70 °C o porosidades >35
%, y su incertidumbre se debe sobre todo a la variabilidad mineralégica y al contenido
de agua. Se propone un benchmark inter-laboratorio y el repositorio abierto ClayRad
para compartir geometrias, mallas y tablas xa(}), acelerando la calibracién y mejorando
la predictividad en barreras de ingenieria y recubrimientos de alta eficiencia térmica.

Palabras clave: Simulacién térmica, arcillas, transferencia radiativa, difusividad
térmica, benchmark abierto.

ABSTRACT

This narrative review analyzes advances in simulation software that simultaneously
evaluates thermal diffusivity and radiative transfer in natural or compacted clays. Based

on 68 studies (2008-2023), COMSOL and OpenFOAM were identified as leading

in thermal-radiative coupling with errors of +5-8% when realistic microstructures
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and spectral optical properties are available. Infrared radiation is no longer negligible
above 70°C or porosities >35%, and its uncertainty is primarily due to mineralogical
variability and water content. An interlaboratory benchmark and the open repository
ClayRad are proposed for sharing geometries, meshes, and xa(}) tables, accelerating
calibration and improving predictability in engineered barriers and high-thermal-
efficiency coatings.

Keywords: Thermal simulation, clays, radiative transfer, thermal diffusivity, open
benchmark.

INTRODUCCION

La demanda de modelos térmicos confiables para arcillas se ha intensificado con la
creciente utilizacién de estos materiales como barreras de ingenieria en repositorios
geolégicos profundos de residuos radiactivos de alta actividad (IAEA, 2022),
recubrimientos refractarios de hornos industriales (Zhou et al., 2021) y geopolimeros
de bajo impacto ambiental (Provis & Bernal, 2021). En todos estos escenarios, la
arcilla opera a temperaturas superiores a 60 °C y presenta conductividades térmicas
extremadamente bajas (0.2-1.8 W m~' K-'), lo que implica que el transporte de
calor por radiacién infrarroja puede alcanzar magnitudes similares al de conduccién
(Zhang et al., 2020). La correcta prediccién del acoplamiento conduccién—radiacién
es, por tanto, critica para garantizar la integridad térmica de la barrera y evitar la
deshidratacién de minerales expansivos como la esmectita, cuya pérdida de agua
interlaminar reduce su capacidad de sellado (Saba et al., 2019).

Sin embargo, la literatura revela un niimero adn limitado de investigaciones que
integran simultdneamente la difusividad térmica (a) y el flujo radiativo (q_rad) en
modelos tridimensionales que reproduzcan la micro-estructura real de la arcilla
(Gémez-Herndndez & Guardiola-Albert, 2021). La mayoria de los trabajos se centra
en resolver la ecuacién de energfa desacoplada, introduciendo la radiacién como un
término empirico de calor generado o desprecidndolo completamente cuando la
porosidad es inferior al 30 % (Coquard & Baillis, 2022). Esta simplificacién conduce
a errores de hasta el 25 % en la prediccién de perfiles de temperatura en ensayos a
escala de laboratorio (Salazar et al., 2022) y dificulta la extrapolacién a condiciones
de almacenamiento geoldgico, donde la humedad residual y la tortuosidad de poros
submicrométricos modulan fuertemente tanto la propagacién de calor como la
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extincién de la radiacién infrarroja (Tien & Drolen, 2022).

Ademds, la medicién in situ de temperatura y flujo radiativo sin alterar la micro-
estructura sigue siendo un reto. Las sondas térmicas convencionales inducen
perturbaciones locales de hasta 3 °C (Cahill, 2021), mientras que los sensores de
flujo radiativo de campo cercano requieren ventanas Gpticas que pueden modificar
la humedad relativa del poro (Modest, 2023). En consecuencia, los modelos
computacionales se han convertido en la via més viable para estimar a y q_rad, pero
falta una sintesis critica de los softwares, algoritmos y pardmetros micro-estructurales
que controlan la incertidumbre predictiva.

El presente capitulo de revisién narrativa se propone: (1) recopilar los softwares y
algoritmosempleadosdurantelos iltimos quinceafos, (2) compararlasaproximaciones
de radiacién mds frecuentes (ROSS, DOM, P1, FVM), (3) identificar los pardmetros
micro-estructurales criticos (porosidad, tamano de poro, mineralogia, contenido de
agua) y (4) proponer un roadmap de validacién y mejora de modelos que incluya la
creacién de un benchmark abierto inter-laboratorio. Al cumplir estos objetivos, se
espera acelerar el desarrollo de herramientas de simulacién confiables para el disefio
termo-hidrdulico de barreras de arcilla y la optimizacién de geopolimeros de alta
resistencia térmica.

METODOLOGIA

Se realiz6 una revisién narrativa con enfoque cualitativo y un componente cuantitativo
de tendencias dirigido a sintetizar los avances en software de simulacién que evaltan
simultdneamente la difusividad térmica («) y la transferencia radiativa (q_rad) en
arcillas naturales o compactadas. El periodo de publicacién considerado fue 2008-
2023, lo que abarca el desarrollo de algoritmos de acoplamiento térmico-radiativo
implementados en plataformas comerciales y de c6digo abierto (Page et al., 2021).

Fuentes de informacién

Las btsquedas se ejecutaron entre enero y marzo de 2024 en las bases de datos Scopus,
Web of Science y GeoRef; en el repositorio arXiv para literatura gris; y en la coleccién

de informes técnicos del OCDE/NEA y del IAEA. Se incluyeron ademds 17 tesis
doctorales disponibles en repositorios institucionales europeos y latinoamericanos
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(MIT, UPC, UNICAMP, U. de Chile) que reportaran validacién experimental
(Carvalho et al., 2022).

Estrategia de busqueda

Se empled la cadena (“clay” OR “bentonite” OR “kaolinite”) AND (“thermal
diffusivity” OR “heat conduction”) AND (“radiation” OR “infrared radiation”
OR “radiative transfer’) AND (“simulation” OR “model” OR “COMSOL” OR
“OpenFOAM” OR “FEM” OR “FVM?”). Equivalentes en espafiol, francés y portugués
fueron utilizados para ampliar la cobertura regional. La estrategia PICO adaptada a
revisiones de ingenieria (Rethlefsen et al., 2021) orient6 la seleccién de trabajos que
integraran poblacién (arcillas), intervencién (modelamiento acoplado), comparacién
(validacién experimental) y resultado (prediccién de o y q_rad).

Criterios de inclusién y exclusién

Se incluyeron articulos, capitulos de libro, informes y tesis que: (i) modelaran
explicitamente o y q_rad en arcillas naturales o compactadas, (ii) especificaran
el algoritmo numérico y el tratamiento de radiacién, y (iii) presentaran datos
experimentales propios o tomados de literatura para validar al menos un punto de
temperatura o flujo radiativo. Se excluyeron estudios donde la arcilla actuaba solo como
relleno geotécnico sin andlisis térmico, modelos puramente mecénicos o hidrdulicos,
y trabajos que emplearan conductividad térmica efectiva sin descomponerla en sus
mecanismos conductivo y radiativo (Snyder, 2020).

Proceso de selecciéon

Tras eliminar duplicados, 486 registros fueron revisados por titulo y resumen. Un total
de 91 cumplieron los criterios; 68 proporcionaban suficiente detalle metodolégico y
fueron retenidos para anilisis temdtico completo. La Figura 1 (no incluida) resume el
flujo PRISMA adaptado a revisiones narrativas (Page et al., 2021).

Analisis temdtico

Cada estudio se clasificé segtin: (a) dimensién del modelo (1-D, 2-D, 3-D), (b) método
numérico predominante (FEM, FVM, LBM, redes neuronales), (c) formulacién de
radiacién (ROSS, DOM, P1, FVM, Monte Carlo), (d) escala espacial (micro < 1 mm,
meso 1 mm-10 cm, macro > 10 cm) y (e) tipo de validacién (LFA, TDTR, cdmara
climética, campo piloto). Adicionalmente se extrajeron: lenguaje de programacion,
nimero de elementos/celdas, intervalo espectral considerado, tratamiento de la

anisotropia y consideracién de humedad variable. La informacién se organizé en
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matrices de sintesis y se representaron tendencias mediante estadisticos descriptivos

(mediana, rango) y diagramas de bloques (Rethlefsen et al., 2021).
Limitaciones

La revisién puede estar sujeta a sesgo de publicacién: los estudios con buen ajuste
modelo-dato son mds probables de aparecer en revistas indexadas, mientras que
simulaciones fallidas o con incertidumbre alta suelen quedar en informes grises.
Ademds, la heterogeneidad en condiciones de contorno (temperatura, humedad,
grado de saturacién) y en propiedades Spticas dificultd la comparacién directa de
errores (Snyder, 2020). No se llev6 a cabo un meta-anilisis numérico formal debido

a la escasa repeticién de condiciones idénticas entre trabajos.
Consideraciones éticas

Al tratarse de una revisién de literatura publicada, no se requirié aprobacién de comité

de ética.
RESULTADOS

Del universo de 68 trabajos seleccionados, COMSOL Multiphysics fue el entorno
mds empleado (38 %), seguido por Ansys Fluent (22 %) y Abaqus (8 %). Entre los
c6digos abiertos, OpenFOAM concentré el 15 %, mientras que MFIX, LBM-suite
y programas internos sumaron 17 % (Figura 2). MATLAB y Python dominaron las
tareas de pre-/post-procesado (> 80 %), usando librerias SciPy, ParaView y PyTorch
para calibraciones con algoritmos genéticos (Pérez et al., 2022).

Enlo relativo ala transferencia radiativa, el 46 % de los estudios adopté la aproximacién
P1 de la RTE por su bajo costo computacional en dominios de escala meso-macro,
mientras que el 35 % implementé ordenadas discretas (DOM, tipicamente S8)
cuando la opacidad 6ptica era variable (Zhang & Li, 2021). Los indices de refraccién
complejo n(}) se obtuvieron por espectroscopia FTIR (2—-14 um) y se ajustaron con
modelos de Mie para extraer xay xs en porosidades 15-45 %, alcanzando errores < 4
% en la prediccién de transmitancia hemisférica (Liu et al., 2023).

La difusividad térmica se resolvié con la ecuacion de energia acoplada 0T/t = V- («V'T)
+ grad/(pc_p) en el 88 % de los casos. La dependencia de « con el contenido de agua §
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se representd mediante la correlacién de Kersten actualizada o funciones hiperbdlicas
tipo a(9) = a_sec-exp[-b(9_sat — 9)], con b = 0.12-0.35 (Carvalho & Romero, 2022).
En formaciones laminadas se incorporé « anisotrépico, reportando cocientes a/a =~ 1.4
en ensayos de LFA dirigidos a muestras orientadas (Garcia-Ruiz & Ledesma, 2020).

La validacién experimental mostré erroces RMS < 6 % en o cuando se usé Flash Laser
(LFA) a 25-100 °C; TDTR se aplicé a peliculas < 300 pm, validando simulaciones
micro-estructurales con desviaciones de 3 % (Cahill, 2021). Cdmaras climdticas
instrumentadas con sensores de flujo radiativo (2-14 pum) permitieron verificar q_

rad en ensayos de ciclo dia-noche, alcanzando coincidencias de 92-96 % respecto a

perfiles simulados con DOM (Herndndez et al., 2023).

Los anilisis de sensibilidad globales (Sobol) indican que un incremento de porosidad
A =5 % provoca Aa = 12 % y puede aumentar q_rad en 20 % bajo 80 °C. Poros <
0.5 pm dominan el scattering Mie, mientras que la ley de Rosseland es vélida cuando
xa-L > 10 (Tien & Drolen, 2022). La mineralogia también modifica la respuesta: la
esmectita incrementa pc_p en 18 % frente a la kaolinita, reduciendo la velocidad de
propagacién del frente térmico (Saba et al., 2019).

Entre los casos estudiados, el proyecto EB experiment (Bélgica) emple6 COMSOL
3-D con 2 M de elementos, acoplando conduccién y DOM-S8, y validé 18 sondas
térmicas con AT < 1.8 °C (Bernier et al., 2021). En México, una cubierta de arcilla
para edificio verde fue simulada con OpenFOAM + DOM, reproduciendo el ciclo
diurno-nocturno con error medio de 2.1 °C y 7 % en flujo radiativo neto (Pérez et
al., 2022). Estos ejemplos ilustran la madurez alcanzada por los softwares actuales y
subrayan la necesidad de bases de datos micro-estructurales abiertas para reducir la
incertidumbre predictiva.

DISCUSION

La comparacién global entre perfiles de temperatura y flujo radiativo simulados y
medidos arrojé una desviacién media inferior al 8 %, valor que se duplica durante los
primeros 200 s de un ensayo transitorio tipo flash ldser, evidenciando la limitacién
de los esquemas numéricos explicitos para capturar los gradientes térmicos rdpidos
en poros submicrométricos (Zhang et al., 2022). Esta dispersién, sin embargo, se
reduce a < 3 % cuando se adoptan pasos adaptativos de 10-3 s y se refina la malla por
debajo de 1/10 del tamafo de poro, confirmando que la precisién depende mds de la
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resolucién espacio-temporal que del paquete computacional utilizado (Liu & Wang,
2021).

Las fortalezas del software actual residen en el acoplamiento multifisico nativo de
COMSOL y Ansys, que permite incorporar RT'E, mecdnica de dafio y transporte de
humedad en una tnica plataforma GUI (Gémez-Herndndez, 2020). OpenFOAM,
por su parte, ha demostrado escalabilidad en HPC superando 107 celdas en modelos
de barrera de arcilla a escala real, manteniendo speed-up > 0.85 en 2048 nicleos
(Martinez et al., 2023). No obstante, ambas plataformas asumen LTE, hipdtesis

cuestionable cuando Biot < 0.1, situacidén frecuente en arcillas no saturadas donde

la fase sélida puede estar 3-5 °C por encima del fluido (Carvalho & Romero, 2022).

La principal debilidad continda siendo la escasez de propiedades épticas espectrales:
solo 18 % de los trabajos reporta xa(}) y n() medidos; el resto emplea valores de
cuarzo o alumina como proxy, introduciendo incertidumbres del 15-25 % en q_rad
(Li & Modest, 2022). Los andlisis de sensibilidad globales (Sobol) indican que xa y
n(}) explican > 60 % de la varianza del flujo radiativo, mientras que la porosidad y la
tortuosidad aportan 20 % y el contenido de agua apenas 8 % (Snyder et al., 2021).
Esta dominancia justifica el desarrollo de bases de datos espectrales especificas para

cada mineral arcilloso.

La reproducibilidad es baja: < 30 % de los articulos facilita archivos de entrada o
rutinas de calibracién. Para paliar esta carencia proponemos el repositorio abierto
ClayRad (DOI provisional 10.5281/zenodo.clayrad), que almacenard geometrias.stl,
mallas.msh y tablas xa(}) bajo licencia CC-BY (Pérez & Salazar, 2023).

Las perspectivas incluyen el uso de Machine Learning para generar funciones xa(2,
mineral, §) a partir de 2500 simulaciones LBM-GPU, reduciendo 50 % el tiempo de
calibracién frente a bisqueda grid cldsica (He et al., 2023). La implementacién de
LBM en GPU ha permitido procesar volumenes de micro-CT (voxel < 2 pm) en <
30 min, capturando la conectividad de poros que controla la emissividad efectiva (Liu
& Wang, 2021). Finalmente, la integracién con modelos de degradacién térmica
(deshidroxilacién de kaolinita a 550 °C) permitird prever la evolucién de xa durante
eventos de sobrecalentamiento, cerrando el ciclo micro-macro en la prediccion del

desempeno térmico de arcillas.
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CONCLUSION

Los andlisis demuestran que COMSOL, OpenFOAM, Ansys y cédigos LBM
actuales reproducen la temperatura y el flujo radiativo en arcillas con error +5-8
% cuando se cuenta con geometrias micro-CT, contenido de agua y espectros xa(})
confiables. Por encima de 70 °C o porosidades > 35 % el acoplamiento radiativo
resulta indispensable; ignorarlo sobrestima la difusividad térmica local hasta 20 %.
La incertidumbre dominante ya no es numérica, sino la variabilidad mineraldgica y
la humedad; por ello, urge una campana inter-laboratorio que proporcione xa(}) de
esmectitas, illitas y kaolinitas en condiciones controladas de ¢y pd. Proponemos un
benchmark abierto basado en las arcillas Bentonita-COx y FEBEX, acompafado del
repositorio ClayRad con modelos, mallas y tablas validadas. Esta iniciativa acelerard
la calibracién automdtica, reducird la dispersién entre grupos y robustecera el disefio
de barreras de ingenieria y recubrimientos de alta eficiencia térmica.
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