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Resumen

En el presente trabajo, se muestra el analisis del flujo de contaminantes de un fluido que
atraviesa un medio poroso dentro de un reactor, con el fin de proponer una alternativa para
retener contaminantes generados en la quema de combustibles fosiles. Los cuales son
utilizados en la generacion de energia eléctrica en nuestro pais. Se obtuvo asi las
caracteristicas de porosidad con las que se propicia una mayor retencion y en su defecto
mejoraran una reaccién quimica que reducira el porcentaje de contaminantes dentro del
fluido. El método aplicado para la realizacion de esta investigacion estd fundamentado en su
mayoria por los estudios realizados por Asencio D. Anabel Doctora en Ingenieria
especializada en el estudio de fluidodindmica asistida por computadora quien realizé una
tesis doctoral donde presenta las bases para realizar un estudio de este tipo titulado,
“Modelado de reactores de lecho fijo de baja relacidn de aspecto asistido por Fluidodindmica
Computacional™, detallando la metodologia aplicada en sus diferentes partes, como la
frontera seleccionada, modelo de turbulencia, analisis de independencia de malla utilizados.
Estos importantes datos obtenidos se relacionan estrechamente con el cambio que sufrira el
fluido con las caracteristicas de porosidad que beneficien una reaccién quimica. Finalmente,
se proporcionan recomendaciones que permitiran en trabajos futuros obtener simulaciones
mas precisas y se sugieren nuevas lineas de investigacion en diferentes etapas de

funcionamiento de un reactor absorbedor de lecho fijo.

Palabras clave: Reactor de lecho fijo; Fluidodindmica; Contaminantes; Porosidad; ANSY'S

Fluent.
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MODELACION NUMERICA DEL FLUJO DE CONTAMINANTES EN UN REACTOR ABSORBEDOR DE LECHO
FIJO

1 Capitulo Introduccion

En este capitulo se aborda la probleméatica ambiental derivada del consumo desmedido de
recursos y energia, generando una contaminacion atmosfeérica que afecta la salud y el entorno.
Destaca la necesidad de equilibrar el desarrollo econdémico con la preservacion ambiental,
segun autores como Naredo y Rios. Cuando se llevé a cabo la Cumbre de Johannesburgo en
2002 se resaltd la relacion entre alto desarrollo econdémico y mayor contaminacion,
impulsando cambios hacia practicas méas sostenibles, especialmente en sectores energéticos

e industriales, segn la ONU.

La contaminacién atmosférica, es provocada principalmente por procesos industriales y
combustion, emite sustancias como COz, NOx, SOy y particulas, dafiando el ambiente y la
salud. Por las caracteristicas de las sustancias, estas se clasifican en contaminantes primarios
y secundarios, con distintas fuentes y efectos. La urgencia de adoptar medidas sostenibles en
la produccion y consumo de energia resalta la importancia de mitigar la contaminacién y
proteger el medio ambiente y la salud humana. Uno de los contaminantes con méas impacto
es el COo, por ser el de mayor presencia y del cual se tiene mayor investigacion sobre su

tratamiento como la absorcion o captura de COs.

La absorcion de CO; se divide en 2 formas distintas, la quimica y la fisica. Absorcion
Quimica (Reactiva): Utiliza compuestos alcalinos para reaccionar selectivamente con
vapores acidos de CO». El proceso implica la transferencia del CO- al solvente, su separacion
y restauracion mediante intercambios de presién y temperatura. Absorcion Fisica: No
involucra reaccion catalitica y su capacidad de absorcion es menor que la quimica. Su
comportamiento es lineal y suele requerir altas presiones. Requiere menos energia para

regenerar el solvente, aunque a menudo necesita unidades de refrigeracion.

Mientras que la captura de CO2 se genera a partir de 2 procesos distintos Postcombustion y
Precombustion. Postcombustion: Se absorbe el CO2 del gas generado por la combustion de
carbén o productos del petroleo. La ventaja radica en que no interfiere con la generacion de
energia, siendo aplicable directamente en plantas generadoras de gas contaminado.
Precombustion: Se retira el CO2 antes de la combustion, transformando el combustible en
gas de sintesis (CO e Hyj. Sin embargo, estos procedimientos antes de la combustion

requieren modificaciones complejas en los sistemas productivos generadoras de energia.
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MODELACION NUMERICA DEL FLUJO DE CONTAMINANTES EN UN REACTOR ABSORBEDOR DE LECHO
FIJO

Para que esto se lleve a cabo se utilizan elementos Absorbedores de CO> donde destacan las
aminas, como MEA, DEA y MDEA, muestran alta solubilidad de CO,. Poseen propiedades
que facilitan la absorciéon del gas &cido. Estas presentan caracteristicas como la MEA
(Monoetanolamina): Presenta alta capacidad de captura de CO, pero genera material
corrosivo tras la reaccién quimica con el gas. DEA (Dietanolamina): Requiere menos energia
para la retencién de solvente, pero su capacidad de absorcién es menor que las aminas
primarias. MDEA (Metildietanolamina): Reacciona con menos energia y requiere menos

para la limpieza, pero tiene una velocidad de reaccion mas lenta.

Finalmente, para utilizar este tipo de alternativas, se plantea el uso de tecnologia de lecho

fijo, que implica el empleo de materiales filtrantes en un proceso Ilamado adsorcién.

La adsorcién es un método que utiliza un lecho de material adsorbente para capturar
contaminantes atmosféricos al hacer que un gas entre en contacto con este material,
reteniendo los contaminantes debido a interacciones superficiales. Este proceso puede
realizarse en una columna fija, conocida como columna de lecho fijo, y requiere considerar

varias caracteristicas del adsorbente, el contaminante y las condiciones 6ptimas del proceso.

Los reactores de lecho fijo son dispositivos esenciales en esta técnica. Pueden operar en dos
modos: adiabatico y no adiabatico, con aplicaciones diversas segun la reaccion quimica
deseada. Por ejemplo, los lechos adiabaticos pueden usarse en reacciones con efectos
térmicos moderados, mientras que los lechos no adiabaticos se emplean en reacciones que

requieren un control estricto de la temperatura debido a sus efectos térmicos considerables.

En estos reactores, el lecho solido dentro del recipiente funciona como catalizador y suelen
ser construcciones relativamente simples al no depender de muchos componentes mdviles.
Las aplicaciones tipicas varian segun el tipo de operacién del lecho, ya sea adiabatica o0 no
adiabatica, y abarcan desde hidrogenaciones hasta oxidaciones parciales, dependiendo de las
caracteristicas de la reaccion quimica y las temperaturas requeridas. Por estas caracteristicas

se plantea utilizarlo como alternativa para reducir emisiones de contaminante CO..
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1.1 Problematica ambiental de la contaminacion del aire

Una consecuencia debida al deterioro ambiental en nuestro planeta, y en su mayoria de
manera irreversible se da a consecuencia, de la rapida fluidez con la que la humanidad
consume materiales y energias, produciendo asi residuos de distinta naturaleza. Es por esto,
que varios autores, sefialan que esta situacion obliga a buscar un balance entre el avance en
la economia y el correcto uso de los recursos naturales que tenemos disponibles [Naredo,
1996]. Esta idea de desarrollo sostenible se ha planteado como una ideologia econémica, en
donde se argumenta que el desarrollo econémico y el uso adecuado de los recursos del medio
ambiente deben conjuntarse como una misma ideologia y herramienta para su correcto
desarrollo [Rios, 2005].

Cuando se dio a conocer a nivel mundial sobre la problematica de esta indole, se llevé a cabo
la famosa Cumbre de Johannesburgo en el afio de 2002, donde se mostr6 que los paises con
un alto potencial de desarrollo econémico tienden a generar una mayor contaminacion del
aire y agua, provocando con ello el deterioro y estabilidad de la salud fisica de los seres
humanos. Con esto se obligd a los gobiernos, organizaciones y sobre todo al sector energético
y productivo a buscar nuevas tacticas enfocadas a cambiar la manera en la que se consume y
produce la energia, ya que; practicamente eran insostenibles. Para la ONU (Organizacién de
las Naciones Unidas), mostro que un uso sustentable de los recursos y procesos eficientes de
produccién permitiran mitigar la contaminacion y produccion de residuos toxicos para la
salud de la humanidad [Congreso Anual de la ONU, 2002].

Se conoce como contaminacion atmosférica cuando encontramos sustancias que generan un
peligro para la vida y la salud de las personas o seres vivos que se encuentran en la naturaleza
[Martinez, 2004], también asi que produzcan un olor desagradable u reduccion de la
visibilidad de quien se encuentre cerca. También se llama contaminacion atmosférica a las

alteraciones en las que se tiene un efecto nocivo a los seres vivos.

Las principales causas de contaminacion atmosférica son en su mayoria procesos industriales
en los cuales utilizan el proceso de combustion, en el cual generan ciertas emisiones como
CO; (Didxido de carbono), NOx (Oxidos de nitrégeno) SOx (Oxidos de azufre), los cuales

provocan un gran dafio ambiental.
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Estos contaminantes generados tienen diferentes caracteristicas, las cuales deben ser

analizadas por su fuente para entender mejor su comportamiento en la atmosfera. Estos

contaminantes se clasifican segun la SEMARNAT [Contreras, 2013] (Secretaria de Medio

Ambiente y Recursos Naturales) en 2 grupos principales como:

Contaminantes Primarios: Son llamados de esta manera por que se vierten de

manera directa al medio ambiente como emisores encontramos a chimeneas

industriales o automoviles. Y como contaminantes que componen este grupo

encontramos a:

v

Oxidos de Azufre (SOx): Es conformado mediante la reaccion del azufre que
se encuentra en el carbon y petréleo al entrar en contacto con el aumento de
temperatura. Estos se crean a partir de la humedad del ambiente
incrementando el deterioro de la atmosfera, reduciendo la claridad del
ambiente y generando en su mayoria efectos dafinos tales como la lluvia
acidan.

Mondxido de carbono (CO): Se conoce por ser de los contaminantes con
mayor presencia ubicado regularmente en la zona inferior de la atmosfera. Su
generacion es inducida por la combustién incompleta del carbono. Su
principal caracteristica, es la de ser un fluido inestable que se oxida
propagando la creacion del didxido de carbono (COy).

Oxidos de nitrogeno (NOx): Es producido mediante la combustion de
productos derivados del petréleo, en su mayoria la quema de madera. Otra de
las industrias que genera este tipo de contaminante se encuentra la produccién
de fertilizante, tabaco. Este tipo de oxido requieren también de atencion por
ser causante del smog.

Particulas: Corresponde a los materiales o productos respirables que se
encuentran en la atmosfera en sus diferentes estados ya sean liquido o solido
como lo es el polvo, hollin, ceniza, cemento, etc. Y se clasifican de acuerdo a
su tamario.

Hidrocarburos (HC): Estas emisiones son provocadas por la quema de

productos procedentes del petroleo. Los principales emisores de estos
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componentes se encuentran en las pinturas, disolventes y la produccion de
energia.

e Contaminantes secundarios: Estos se generan a partir de los cambios quimicos que
tienen los contaminantes primarios en la atmosfera, derivado a esto algunos ejemplos
son:

v' 0Ozono (O3): Aunque este elemento conforma parte de la estructura de la
atmosfera, con una baja altura es nocivo por sus caracteristicas de oxidante
por lo que su reaccidn genera compuestos secundarios.

v Lluvia &cida: Se conoce asi al proceso en el cual ciertos acidos se concentran
en la atmosfera y estos precipitan a la tierra. Ya que los contaminantes
secundarios en presencia de humedad, Ozono y otras mezclas quimicas
pueden llegar a formar &cido sulfdrico (H2SOa4) que al precipitar cambian el
pH del agua.

v’ Contaminacion fotoquimica: Este tipo de contaminante es resultado de la
reaccion de la luz solar con los contaminantes primarios los cuales por el

hecho de que son susceptibles a oxidarse generan este tipo de reacciones.

1.2 Contaminacién ambiental

En paises de Latinoamérica como Brasil, Venezuela, Argentina y México son considerados
como responsables de las emisiones contaminantes con el 78% del total generadas en esta
region del mundo [Valdovinos, 2020]. En el caso de México, 91% de los recursos energéticos
primarios para la produccion de energia eléctrica proviene de combustibles fdsiles,
produciendo niveles altos de gases residuales que perjudican la calidad del aire del mundo
[Martinez, 2020]. En su mayoria los principales contaminantes surgen de la generacion de
energia eléctrica provocada por las centrales de generacion eléctrica. En la siguiente grafica
se muestra la participacion de las industrias en las emisiones de Fluidos de Efecto

Invernadero.
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Participacion de las industrias en
las emisiones de GEI

M Energia
Procesos industriales
Agricultura

Cambio de uso de suelo y
silvicultura

Figura 1.1 Participacion de las industrias en la propagacion de gases efecto invernadero (fuente: INEGEI

(Inventario Nacional de Emisiones de Gases de Efecto Invernadero 2010.modificada)

Se conoce que los combustibles fésiles producen alrededor del 60 por ciento de la energia eléctrica
en el mundo; el mas utilizado por las industrias generadoras de electricidad son los de origen petrolero

contribuyendo con un 38% de la electricidad global [Birol, 1999].

Estas centrales eléctricas son instalaciones con tecnologia que transforma los recursos
naturales para transformarlos en electricidad. Principalmente, son las centrales Ilamadas
Termoeléctricas las que generan esta situacion debido a que el funcionamiento requiere en la
combustion de productos de carbén o petroliferos para generar vapor, el cual se transfiere a
una turbina generando la energia eléctrica [Secretaria de Energia, 2012].

La reaccién quimica, necesaria para este tipo de obtencion de energia por medio de
combustibles fdsiles la podemos observar de la siguiente manera [Coitxinca, 2015]:

Combustible + Comburente > CO- + H,O+ energia

Se conoce como combustible al elemento que acciona con el oxigeno, con lo cual se genera la
combustion. Con ello se libera energia que se transfiere debido a la diferencia de temperatura. En su
mayoria se utiliza el combustible liquido como el petréleo, el cual tiene entre sus componentes al
nitrdgeno (N), azufre (S) y oxigeno (O), los cuales al transformarse por medio de la combustion
ocasionan compuestos gaseosos dafiinos para el medio ambiente y la salud humana como el CO; 0
NOy [Coitxinca, 2015]
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1.2.1 Dioxido de Carbono

Es conocido por ser un gas compuesto por un atomo de carbono y dos de oxigeno. Dentro de sus
propiedades principales esté el ser inerte, incoloro, inodoro, denso, acido e insipido [Davison, 2004].
Este gas se encuentra naturalmente en el ambiente, pero el aumento de su presencia en la atmosfera

se ha derivado por la quema de combustibles fosiles.

Varios estudios de las emisiones de CO, demuestran que se generan alrededor de 23 Gton/afio,

representando un 26% de las emisiones contaminantes generadas anualmente [Davison, 2004].

1.2.2 Efecto Invernadero

Es el efecto méas conocido producto del incremento de CO; en el medio ambiente atmosférico
es conocido como efecto invernadero. Se le llama asi debido al calentamiento de la superficie
de la tierra por el aumento de temperatura retenido en la atmosfera. El principal gas
invernadero ocasionado debido a las actividades humanas es el dioxido de carbono, su
incremento de este se debe a que la atmosfera retiene la radiacién generada por la tierra
evitando que este escape de la atmosfera y por ende resulta en una elevacion de la temperatura

dentro de la superficie terrestre [Coixtinica, 2012].

Cuando incrementa la temperatura debido a los gases invernadero, al existir este aumento de
temperatura, suceden cambios significativos en el planeta como el derretimiento de polos,

generando un problema para la vida general de nuestro planeta [Coixtinica, 2012].

1.3 Tecnologias de Captura de CO2

Algunos de los principales métodos de retencidn de dioxido de carbono es el de la absorcion,
en el cual, el CO> se captura a manera de absorcién conocida como a contracorriente en fase
liquida que fluye por una o varias columnas empaquetadas. Estos procesos se clasifican de 2

maneras como absorcion reactiva o quimica y fisica.

1.3.1 Absorcion Quimica

También llamada reactiva utiliza compuestos alcalinos los cuales reaccionan con vapores
acidos de manera selectiva, los solventes utilizados contienen también activadores para que
la transmision de la masa sea eficiente [Figueroa, 2008]. El proceso consiste basicamente en

las etapas siguientes [Wong, 2002]:

1. Lamezcla de gases que contiene CO> se coloca en contacto con el solvente liquido.
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2. Después el solvente contenido de CO se traslada a un nuevo contenedor de
separacion donde se restaura con intercambios de presion y temperatura para después
liberarlo.

3. EIl absorbente que ha sido transformado se mezcla con una corriente nueva de

solvente para compensar las pérdidas generadas y regresa a la primera torre.

1.3.2 Absorcion Fisica

Para este tipo de procesos no presentan una reaccion catalitica entre los gases y el solvente.
Y su capacidad de absorber de los elementos fisicos es muy inferior a la de forma quimica.
La relacion que manejan los medios fisicos tiene un comportamiento practicamente lineal; y
para llevarse a cabo suele necesitar procesos a alta presion [Figueroa, 2008]. Una ventaja de
utilizar esta metodologia, es que requiere un menor consumo energético para regenerar el
solvente. La solubilidad del CO: esté relacionada a partir de la presion del gas. La mayoria

de este tipo de operaciones requieren unidades de refrigeracion [Al-Massabi, 2010].

1.4 Capturade CO;

La captura o también llamada separacion de COz es lo méas importante a considerar en un
estudio de este tipo, debido a que la separacion en su mayoria representa alrededor el 80%
del costo total [Intergovernmental Panel on Climate Change, 2007]. Los procesos de separacion
de CO- se pueden observar en 2 tipos fundamentales, cada uno se diferencia de acuerdo al

momento en el que se lleva a cabo la reaccion.

Carbdn
Postcombustion Gas
Biomasa

Electricidad & Separacion de
Calor CO,

Aire
Purificacion y
Compresidn

o,

Carbén

Biomasa

Reformado + Electricidad &
Separacién CO, Calor

Gasificacion

Aire/O,
Vapor

Gas
Petrdleo

Aire

Vapor/O,

Figura 1.2 (fuente: Simulacion del proceso de captura de CO, mediante ciclos de carbonatacion calcinacion

de CaO integrado en plantas de produccion de energia [Martinez, 2014])
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1.4.1 Captura de CO2 Postcombustion

Para este proceso el gas generado debido a la combustion de carbon o productos procedentes
del petroleo con aire, se hace pasar por un equipo en donde se absorbe el CO2 presente en el
elemento y el resto es desechado a la atmosfera. Lo ventajoso es que no interfieren con el
proceso propio de la generacion de energia y su colocacion puede ser directa en la planta
donde se genera el gas contaminado [Martinez, 2014].

1.4.2 Captura de CO2 en Precombustion

Para que se lleve a cabo este tipo de reaccion, se debe retirar el CO, antes del proceso de
combustion. Para que esto suceda el combustible debe transformarse en un gas de sintesis
(CO e Hy). El gas obtenido de esta transformacion se hace pasar por otra etapa de
desplazamiento en agua conocido como WGS por sus siglas en inglés (Water Gas Shift), asi
facilitar la separacion y generacion de H,. Una vez realizada esta separacion se obtiene un
gas rico en Hz y con ese gas producir, por ejemplo, producir la electricidad necesaria en una
planta eléctrica. Este método de separacion de CO2 es mas compleja que la anterior ya que,

se deben realizar modificaciones al sistema productivo donde se utilizara [Martinez 2014].

1.5 Elementos Absorbedores de Contaminantes

Gran parte de los investigadores comentan que la captura de CO2 debe convertirse en una de
las primordiales areas de interés para disminuir la cantidad de este contaminante en el medio
ambiente; debido a esta razon el desarrollo de procesos que busquen la captura, absorcion o
adsorcion de CO- recobra una investigacion importante en busca de la reduccién del cambio

climatico [Figueroa, 2008].

Una alternativa para erradicar la proporcion de CO. en el ambiente podria consistir en
capturar el CO2 de fuentes gaseosos industriales. Entre los principales generadores que
generan un alto volumen de CO- se presentan las generadoras eléctricas, donde en su mayoria
de ellas utilizan la quema de un derivado petrolifero, para transformar la energia térmica
generada en eléctrica, lo cual deriva a que el combustible constituido por una parte de carbono
durante el proceso de combustion se genera el CO, [Chavez, 2012].

Dentro de la literatura abierta se han reportado una amplia presentacion de trabajos practicos
sobre la solubilidad del CO- en diversos elementos de temperatura y presion. Un estudio a

profundidad de estos escritos demuestra que las mas altas solubilidades de CO2 se pueden
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presentar en los productos conocidos como Aminas donde destacan la mono etanolamina
(MEA), di etanolamina (DEA) y metildietanolamina (MDEA) [Chavez, 2012].

Cuando mencionamos a las aminas debemos aclarar que estas tienen un grupo hidroxilo, el
cual se caracteriza por su cualidad de reducir la presion de vapor e incrementar la solubilidad

en liquidos. También cuentan con la caracteristica de un grupo aminico, el cual proporciona

una alcalinidad que provoca la absorcion del gas acido [Chavez, 2012]. En la tabla 1.1 se

muestran las principales caracteristicas de las aminas para a la absorcion de CO».

Tabla 1.1 Principales caracteristicas de las aminas como métodos de separacion de CO; Fuente: [Martinez,

2014]
Descripcion Ventajas Desventajas
Absorcién 1. El gas frio entre e Eficiencia = Corrosién de
Quimica 40°-60° entra en de captura materiales.
-solventes contacto con el alta entre = Se requiere eliminar
organicos: solvente organico 80-95%. impurezas en el gas
MEA, en una torre de para evitar
DEA, absorcion. e Adecuado degradacion en el
MDEA para solvente.
2. La regeneracion presiones » Recuperacion de
del solvente tiene bajas calor.
Iugar en una torre alrededor
de desorcion de los 10
kPa.

1.5.1 Aminas (MEA)

Este tipo estd formado por 2 &tomos de hidrogeno enlazados con un atomo de hidrogeno, su
principal caracteristica es que son las méas alcalinas. Son llamadas aminas primarias y cuentan
con una gran capacidad de captura de COz; es esencialmente util cuando el gas tratado con
ella se encuentra a una presion baja. Su Unica desventaja es que, el material resultante de la

reaccion quimica con el gas genera un material altamente corrosivo en especial si el
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contenedor es de acero [Chavez, 2012]. En la figura siguiente se muestra la estructura

quimica de la mono etanolaminas.

Monoetanolamina (MEA)

Figura 1.3 Esquema quimico general del mono etanolamina modificado [Chéavez, 2014])

1.5.2 Aminas (DEA)

También llamadas aminas secundarias, al reaccionar poseen una cualidad de calor mayor a
las primarias, como consecuencia requieren de menor cantidad energética donde se lleva a
cabo la retencion de solvente. A consecuencia de esto, la capacidad de absorcidén es mucho
menor en comparacion con las aminas primarias [Chavez, 2012]. En la figura mostrada a

continuacién se muestra la estructura general quimica de las dietanolaminas.

Dietanolamina (DEA)

Figura 1.4 Esquema quimico general de la Dietanolamina modificado [Chavez, 2014]
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1.5.3 Aminas (MDEA)

Por la caracteristica de que no requiere ningin atomo de hidrdgeno enlazado son llamadas
aminas terciarias. La principal caracteristica que las diferencia con las primarias y
secundarias es la capacidad para reaccionar con el calor, es decir requieren de una menor
energia para limpiar la amina. La desventaja principal que esta representa es la baja velocidad
de reaccion, con lo cual requiere gran recirculacion [Chavez, 2012].

Metildietanolamina (MDEA)

Figura 1.5 Esquema quimico general de la Metildietanolamina modificado [Chéavez, 2014]

1.6 Reactor de lecho

En el mundo cada dia se hace mas relevante el interés por desarrollar proyectos que se
comprometan a reducir la contaminacion ambiental, una de las industrias que tiene mas
influencia en emisiones de gases nocivos es la industria de la creacion de energia por medio
de combustibles fosiles. Una estrategia que permitiria atender este problema es el uso de la
tecnologia de lecho fijo, donde el Instituto Nacional de Ecologia y Cambio Climatico
(INECC) lo define como un lecho empacado que comprende un material filtrante de alta
porosidad, el cual puede ser organico o sintético que sirve como soporte para absorber ciertos
componentes que se desean separar de un fluido, algunos de los productos filtrantes mas
recurrentes son tierra, perlita, pedazos de maderas, composta, por mencionar algunos. El
principio de estos filtros de lecho reside en atravesarlos a traves de una corriente gaseosa
impregnada de humedad que contiene el contaminante a través del lecho en donde estos

materiales son degradados por el material filtrante.
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Se conoce de una alternativa considerada actualmente se encuentra en los procesos de
adsorcion los cuales son utilizados para la eliminacion, tratamiento y purificacion de
contaminantes atmosféricos [Rafati, 2017]. La adsorcion es un proceso que involucra el
contacto gas-sélido, donde el gas se transfiere a traves de un lecho de material adsorbente
reteniendo asi los contaminantes por las interacciones superficiales. El proceso puede
realizarse en un sistema de modo fijo, llamado también como columna de lecho fijo. Donde
deben considerarse las caracteristicas del adsorbato, adsorbente, reactividad de la superficie,
el area superficial del adsorbente, la configuracion optima del proceso y la seleccion de

materiales que no impliquen grandes costos.

Un lecho fijo estd conformado por un material compacto y sélido dentro del recipiente. El
lecho funciona como catalizador, son relativamente sencillos por su construccion, al no
depender de tantos elementos moviles, Los reactores de lecho fijo (RLF), operan de dos
formas distintas, dependiendo de las operaciones por transferencia de calor, en las que se
encuentren como lo son adiabatica y no adiabatica [Ascencio, 2017]. En la tabla 1.2 siguiente

observamos las caracteristicas de los lechos por su operacion.

Tabla 1.2 Aplicaciones tipicas de los reactores de lecho fijo modificada Fuente: [Ascencio, 2017]

Lecho Fijo adiabético Unico Reacciones quimicas con efecto e Hidrogenaciones
térmico  asociado (exo o moderadas
endotérmico) sin limitaciones por

el equilibrio quimico.

Lechos adiabaticos en serie con | Reacciones quimicas limitadas e Oxidacion de SO,
enfriamiento o calentamiento  por el posicionamiento del e Reformado de naftas
intermedio equilibrio quimico con

conversiones elevadas.
Reactor ~ multitubular ~ no Reacciones quimicas de elevado e Hidrogenaciones
adiabatico efecto térmico. Requiere un e Oxidaciones parciales

control de temperatura.

Reactor no adiabatico con | Reacciones de  considerable e Reformado de gas
calentamiento directo en zona | endotermicidad, elevada natural
horno temperatura de reaccion

requerida.
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En la siguiente figura 1.6 se muestra el ejemplo de un reactor de lecho fijo monofésico donde

se describen sus partes y componentes que lo conforman.

Fiuido

!

L LB JRLF [y Soiido buerts

% | Catzizzador
\%\ ]2\? Saiido Inerte
[l

Figura 1.6 Esquema de la conformacion de un reactor de lecho fijo adiabatico [Asencio, 2017]

Para la siguiente figura 1.7 se muestra el ejemplo de un reactor de lecho fijo multitubular
monofasico donde se describen sus partes y componentes que lo conforman. Para comprender
mejor como las diferentes configuraciones de reactores interactan con el elemento a

modificar quimicamente.

Solido Inerte 1 ] 1

Cataiiagzador |4 l |

intereamdio | |
termico

Fluidoparal | 1

Figura 1.7 Esquema de la conformacidn de un reactor de lecho fijo multitubular monofésico [Asencio, 2017]
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1.6.1 Caracteristicas de los reactores de lecho fijo

Para comenzar a identificar la estructura que conforma un reactor de lecho fijo debemos
comprender la formacion y utilidad de un dispositivo de este tipo. Reactor como lo menciona
la real academia de la lengua se precisa como: un contenedor materializado para que en su
interior se generen reacciones quimicas [Asencio, 2017]. Mientras que Lecho: Es una capa
de los terrenos sedimentarios. Con esta informacién podemos concluir que un reactor de
lecho fijo es un dispositivo en el cual se producird una reaccioén quimica donde una cama

sedimentaria genera cierta reaccion quimica [Nufiez, 1991].

El uso de estos dispositivos varia segin las operaciones industriales en las que se desea

utilizar, el lecho cambia de fase por particulas compactas y son por:

v Trasmision de masa de columnas empacadas
v Reacciones quimicas utilizando catalizadores
v" Filtracion

v"Intercambiadores regenerativos de calor

v

Absorcion en torres empacadas
Para este tipo de procesos se encuentran varias configuraciones de la fase sélida como lo son:

e Fluida, reactores cataliticos de lecho fluidizado

e Estacionaria, torres empacadas
Depende también de la velocidad del fluido las particulas pueden:

= Quedar suspendidas
= Caer por efecto de gravedad
= Ser arrastradas con el fluido

En un lecho fijo, el flujo que atraviesa mediante las zona porosa entre las particulas y dado
que en su mayoria estos no son uniformes, la fase fluida se ve acelerada y frenada cuando

realiza su paso por el lecho.
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2 Capitulo Metodologia

La mecénica de fluidos aborda el estudio de los fenomenos fluidodindmicos utilizando
ecuaciones que rigen el comportamiento de los fluidos. Sin embargo, resolver estas
ecuaciones no es sencillo ni general. La Dindmica de Fluidos por Computadora ofrece una
aproximacion mediante modelos que simulan la realidad, pero estos deben ser validados con

datos experimentales para obtener resultados precisos.

Los métodos numéricos son herramientas fundamentales para resolver problemas complejos

en ingenieria. Se clasifican segun su dimensionalidad y métodos de célculo, dividiéndose en:

Meétodos de Diferencias Finitas: Discretizan ecuaciones en una malla espacial y aproximan

derivadas. Son efectivos para resolver ecuaciones diferenciales en dominios irregulares.

Métodos de Elementos Finitos: Similar a las diferencias finitas, pero subdividen el dominio

en elementos méas pequefios. Son Utiles para problemas con geometrias no estandar.

Métodos de Volumen Finito: Discretizan el dominio en volimenes y se centran en los flujos

a través de sus fronteras. Conservan propiedades como la masa o la energia.

Modelos de Lattice Boltzmann: Simulan el flujo de fluidos mediante particulas ficticias en

una red espacial, utiles para flujos complejos y multifasicos.

Modelos de Elementos de Contorno: Se concentran en la frontera del dominio, resolviendo

problemas de flujo alrededor de objetos solidos o de interaccion fluido-estructura.

Modelos de Particulas Suavizadas (SPH): Representan el fluido como particulas distribuidas,
calculando propiedades basadas en interacciones locales.

Desde la década de 1930, las limitaciones tecnol6gicas impulsaron el interés en el desarrollo
de metodologias computacionales para el analisis de fluidos. Se realiz6 el primer analisis de
simulacion numeérica de flujo alrededor de un cilindro en Inglaterra en 1933, sin una
computadora, empleando calculos manuales durante aproximadamente un afio y medio. Este
enfoque fue validado posteriormente en Japon al resolver las ecuaciones de Navier-Stokes

para el mismo cilindro.
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El estudio de fluidos, especialmente de aquellos que contaminan el ambiente, es crucial para
mejorar la calidad de vida. Se han desarrollado métodos para comprender el comportamiento
de gases contaminantes y crear dispositivos de filtracion. EI modelado numérico implica la
resolucion de algoritmos matematicos complejos, utilizando software especializado como
Fluent, ANSY'S o OpenFoam.

La Dindmica de Fluidos Computacional (CFD) se aplica en varios campos de la ingenieria,
empleando principios matematicos para analizar el movimiento tridimensional de fluidos.
Esta herramienta es fundamental para investigar el comportamiento de los fluidos bajo

diversas condiciones fisicas y geométricas, ofreciendo soluciones a fendmenos en los flujos.

El CFD optimiza tiempo y recursos econémicos en comparacion con modelos fisicos,
siempre que esté bien calibrado y sus resultados sean validados. Ademas, complementa los
modelos fisicos al proporcionar datos que no son visibles en estos, como fuerza de arrastre o

caida de presion.

La fluidodinamica computacional utiliza técnicas numéricas para resolver problemas de
ingenieria relacionados con fluidos, transferencia de calor, masa, reacciones quimicas o
cambios de fase. EI método del volumen finito es crucial en este proceso, permitiendo la
simulacion del comportamiento de los fluidos mediante ecuaciones complejas resueltas

iterativamente por computadora.

Dentro de los softwares utilizados para resolver problemas de fluidodinamica se encuentra
ANSYS Fluent, COMSOL Multiphysics, OpenFOAM, CFD++, FIOEFD y STAR-CCM+
son fundamentales en la simulacién de dinamica de fluidos computacional (CFD), cada uno
con sus propias caracteristicas y capacidades para resolver problemas complejos relacionados

con el flujo de fluidos y la transferencia de calor.

Los requisitos generales del sistema para instalar y utilizar software CFD se detallan en la
tabla 2.2, especificando los sistemas operativos y las configuraciones de hardware

recomendadas para un rendimiento 6ptimo.

Ademés, se describe el proceso de modelado CFD en tres etapas principales:
preprocesamiento, resolucién y postprocesamiento. El preprocesamiento incluye la

preparacion de la geometria, la creacion de mallas y la definicion de las condiciones del
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fluido y de frontera. La resolucion implica la discretizacion de las ecuaciones y el ajuste de
la malla para obtener resultados precisos. El postprocesamiento se centra en la visualizacion,

analisis y validacion de los resultados obtenidos.

2.1 Técnicas de modelacion numérica

Para los problemas de ingenieria el comportamiento que tienen los fluidos resulta ser dificil
y complicado de describir. Sin embargo, la Mecanica de fluidos ha resultad ser el area
cientifica que realiza el analisis de fendmenos fluidodinamicos utilizando las ecuaciones que
rigen el funcionamiento de los fluidos, aunque estas ecuaciones no tienen una solucién simple
ni general. La llamada Dinamica de Fluidos por Computadora permite realizar una
aproximacion a las ecuaciones complejas y asi obtener modelos semejantes a la realidad, sin
embargo, estos deben ser probados con datos experimentales para llegar a un resultado mas

preciso.

Gran cantidad de los fendmenos que se llevan a cabo en la naturaleza son tan complejos que
resulta dificil tratarlos Gnicamente con métodos numéricos. Por esta razdn es conveniente
acudir al empleo de métodos experimentales como herramienta en la obtencion de soluciones

practicas, aplicadas a problemas de ingenieria. [Escuela de Ingenieria de Antioquia, 2017].

El disefio de los trabajos fundadores de los modelos numéricos se desarrollé para resolver un
problema en especifico, donde préacticamente muestra un flujo de gas o liquido, actualmente
los modelos se hacen genéricamente para aumentar la capacidad para resolver una mayor
cantidad de flujos similares, con algin modulo adicional para entender algunos problemas
actuales como transporte de sedimentos, esparcimiento de contaminantes y calidad de aire o

agua.
Algunas maneras de clasificar la modelacién numérica, segun su dimensionalidad se tiene:
1. Por el tipo de flujo

2. Por metodos de calculo

3. Variacion de tiempo [Vazquez, 2003]

También se clasifican en métodos de calculo complejos divididos en [Vazquez, 2003]:
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Métodos de Diferencias Finitas: Estos métodos discretizan las ecuaciones de la dindmica
de fluidos en una malla o rejilla espacial. Luego, las derivadas espaciales se aproximan
mediante diferencias finitas. Son eficaces para resolver ecuaciones diferenciales parciales en

dominios irregulares.

La idea fundamental detrds de este método es reemplazar las derivadas de una funcién con
diferencias finitas, lo que convierte la ecuacion diferencial en un conjunto de ecuaciones

algebraicas que pueden resolverse computacionalmente.

Por ejemplo, considera la ecuacion de difusion unidimensional:

ou b 0%u (1)
at  ox?
Ecuacion 2.1 Ecuacion de difusion unidimensional
Aplicando diferencias finitas en el espacio y el tiempo, se puede discretizar esta ecuacion.
Por ejemplo, utilizando una malla uniforme en el espacio y un paso discreto en el tiempo, se

pueden aproximar las derivadas de la siguiente manera:

du ui"+1 - ui" (2)
at At

0%u Ui~ 2w u "

dx? Ax?

Ecuacién 2.2 Discretizacion de ecuacion de difusion unidimensional
Donde

e ues lavariable de interés (como la temperatura o la concentracion)
e D esel coeficiente de difusion
e irepresenta los puntos en la rejilla espacial

e nindica los pasos en el tiempo.
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Al sustituir estas aproximaciones en la ecuacion diferencial, se obtiene una formula numérica
que relaciona los valores de la funcidn en diferentes puntos de la malla en pasos de tiempo
sucesivos. Resolviendo este conjunto de ecuaciones algebraicas, se puede obtener una

aproximacion numérica de la evolucion de la variable u en el dominio y el tiempo.

Este método es ampliamente utilizado en la resolucion de ecuaciones diferenciales en
diversos campos cientificos y de ingenieria, incluida la mecanica de fluidos, la transferencia

de calor, la dinamica de sélidos y muchos otros.

Metodos de Elementos Finitos: Similar a los métodos de diferencias finitas, pero en lugar
de trabajar con nodos en una malla, los elementos finitos subdividen el dominio en elementos

mas pequefios. Se utilizan para problemas complejos y geometrias no estandar.

Los Métodos de Elementos Finitos (MEF) en la dindmica de fluidos son técnicas numéricas
que discretizan el dominio del fluido en elementos finitos para resolver ecuaciones que

describen su comportamiento.

En la dinamica de fluidos, los MEF se utilizan para resolver ecuaciones como las ecuaciones
de Navier-Stokes (que describen el movimiento del fluido) y otras ecuaciones diferenciales

parciales que modelan fenémenos fluidodindmicos.
La implementacion tipica de los MEF para la dindmica de fluidos implica varios pasos:

o Discretizacion del dominio: Se divide el dominio en una malla o rejilla de elementos
finitos. Estos elementos pueden ser triangulos, cuadrilateros, tetraedros o hexaedros,
dependiendo de la dimensionalidad del problema.

o Formulacion de las ecuaciones: Se derivan las ecuaciones de Navier-Stokes u otras
ecuaciones pertinentes para el flujo en cada elemento finito. Se pueden utilizar
métodos de interpolacién para aproximar las cantidades desconocidas dentro de cada
elemento.

o Aplicacion de condiciones de contorno: Se aplican las condiciones de contorno al
sistema de ecuaciones obtenido. Estos pueden incluir restricciones en velocidades,
presiones, temperaturas, entre otros.

o Resolucion del sistema de ecuaciones: Se resuelve el sistema de ecuaciones

resultante, generalmente mediante métodos numéricos como el método de los
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minimos cuadrados, métodos iterativos (como el método de Newton-Raphson), o
métodos de solucidn directa (como la factorizacion LU).

o Postprocesamiento: Se analizan los resultados obtenidos, como la velocidad, la
presion, los patrones de flujo, y se generan visualizaciones que ayudan a comprender

el comportamiento del fluido.

Los MEF tienen la ventaja de ser versatiles y aplicables a problemas con geometrias
complicadas y condiciones variables. Sin embargo, su implementacion precisa y eficiente
puede requerir un cuidadoso ajuste de parametros y una comprension profunda de la fisica
del flujo en cuestion. Ademas, suelen necesitar poder computacional para resolver problemas

de alta complejidad y dimensiones.

Métodos de Volumen Finito: Estos métodos discretizan el dominio en volimenes finitos y
se centran en el flujo a través de las fronteras de estos voliumenes. Son especialmente Utiles

para conservar propiedades como la masa o la energia en las simulaciones.

Los Métodos de Volumen Finito (MVF) son técnicas numéricas ampliamente utilizadas en
la dindmica de fluidos para resolver ecuaciones de conservacion en forma integral. Estos
métodos discretizan el dominio en volimenes finitos y se centran en el flujo a través de las

fronteras de estos volumenes.

En la dindmica de fluidos, los MVF se aplican cominmente para resolver ecuaciones
fundamentales como las ecuaciones de conservacion de la masa, la cantidad de movimiento

(momentum) y la energia en forma integral.
El proceso tipico de los MVF en dindmica de fluidos incluye:

= Discretizacion del dominio: Se divide el dominio en volimenes finitos (celdas o
elementos de control) que cubren todo el espacio del fluido.

= Formulacion de ecuaciones de conservacion: Se aplican las ecuaciones de
conservacion (masa, momento y energia) a nivel integral en cada uno de estos
volimenes finitos.

= Aproximacion de flujos a traves de las fronteras: Se evaltan e interpolan los flujos
de masa, cantidad de movimiento y energia a través de las fronteras de los volimenes

finitos. Aqui es donde se consideran los términos de flujo y transporte.
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» Resolucion del sistema de ecuaciones: Se discretizan las ecuaciones integrales y se
obtiene un sistema de ecuaciones algebraicas que se resuelven numéricamente. Esto
implica la implementacion de métodos numéricos para la solucién de sistemas de
ecuaciones lineales o no lineales.

= Aplicacion de condiciones de contorno: Se incorporan las condiciones de contorno
en el modelo, lo que puede incluir restricciones en las fronteras del dominio.

= Postprocesamiento de resultados: Se analizan y visualizan los resultados obtenidos,
como la distribucién de velocidades, presiones, temperaturas, y se interpretan para

comprender el comportamiento del flujo.

Los MVF son populares porque conservan propiedades fisicas fundamentales (como la masa,
el momentum y la energia) en cada celda, lo que los hace adecuados para resolver una amplia
gama de problemas en la dindmica de fluidos. Sin embargo, su implementacion puede ser
compleja y computacionalmente intensiva, especialmente en dominios tridimensionales o

con fenémenos complejos.

Modelos de Lattice Boltzmann: Basados en la mecénica estadistica, estos modelos simulan
el comportamiento de particulas ficticias en una red espacial, representando asi el flujo de

fluidos. Son utiles para flujos complejos y multifasicos.

Los modelos de Lattice Boltzmann (LB) son una técnica de simulacion numérica utilizada
en ladindmica de fluidos para estudiar el comportamiento de los fluidos a nivel microscépico.
A diferencia de otros métodos que resuelven ecuaciones de conservacion macroscopicas
(como las ecuaciones de Navier-Stokes), los modelos de Lattice Boltzmann se basan en
principios microscépicos y simulan el flujo del fluido mediante el movimiento de particulas

ficticias en una malla discreta.

El enfoque LB se basa en el concepto de distribuciones de velocidad discretas en una red
espacial regular. Estas distribuciones representan las probabilidades de encontrar particulas
con ciertas velocidades en cada punto de la red. Las reglas de evolucion de estas
distribuciones a lo largo del tiempo permiten simular el comportamiento colectivo de las

particulas, generando patrones de flujo macroscopicos.

El proceso tipico en un modelo de Lattice Boltzmann incluye:
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Discretizacion del espacio: Se establece una malla tridimensional regular (como una
red clbica) donde se colocan puntos discretos que representan la posicion de las
particulas y se definen direcciones de velocidad discretas para cada punto de la red.
Colision de particulas: Las particulas en cada punto de la malla interaccionan entre
si en intervalos de tiempo discretos (pasos de tiempo). Durante estas colisiones, las
particulas ajustan sus distribuciones de velocidad de acuerdo con reglas especificas
que conservan la masa, el momentum y la energia.

Adveccion o propagacion: Las particulas se mueven a lo largo de lineas de flujo
determinadas por las distribuciones de velocidad. Esto simula el transporte del fluido
a traves de la malla.

Condiciones de frontera: Se definen las condiciones de contorno en la malla, que
pueden incluir limites de velocidad, obstaculos fisicos o cualquier otra restriccion
especifica del problema.

Postprocesamiento de datos: Se analizan los resultados para obtener informacion
macroscopica, como perfiles de velocidad, patrones de flujo o caracteristicas del

fluido en estudio.

Los modelos de Lattice Boltzmann son especialmente Utiles para simular flujos

complejos, como fluidos no newtonianos, fendmenos de interfaz y problemas de

maultiples fases. Ademas, son paralelos, lo que los hace eficientes en sistemas

informaticos de alto rendimiento para resolver problemas de gran escala en dindmica de

fluidos.

Modelos de Elementos de Contorno (BEM): Se centran en la frontera de un dominio,

representando las condiciones de contorno. Son Utiles para problemas de flujo alrededor de

objetos sélidos o para problemas de interaccién fluido-estructura.

Los Modelos de Elementos de Contorno (BEM, por sus siglas en inglés Boundary Element

Method) son técnicas numéricas utilizadas en la dindmica de fluidos para resolver problemas

en los que se enfocan en la superficie de un dominio en lugar de discretizar todo el volumen.

En lugar de dividir el dominio en elementos finitos como se hace en los métodos de elementos

finitos, en BEM, se enfocan en la frontera o limite del dominio para resolver problemas de

flujo alrededor de objetos solidos o para problemas de interaccion fluido-estructura.
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El proceso béasico de los modelos de elementos de contorno en dinamica de fluidos incluye:

++ Discretizacion de la frontera: Se discretiza la superficie del objeto en elementos de
contorno o paneles. Estos elementos representan la geometria del cuerpo solido o la
interfaz entre el fluido y el sélido.

% Formulacion de las ecuaciones integrales: Se desarrollan ecuaciones integrales que
relacionan las condiciones en la frontera (como la presion, velocidad u otras
cantidades fisicas) con la distribucion de esas cantidades en la superficie del objeto.

% Solucion de las ecuaciones integrales: Se resuelven numéricamente estas
ecuaciones integrales utilizando métodos de solucidn especificos para BEM, como la
discretizacién de la integral mediante métodos de cuadratura, entre otros.

%+ Calculo de las cantidades fisicas: Se calculan las cantidades de interés, como la
presion, la fuerza sobre la superficie del objeto o el flujo alrededor de él, utilizando
los resultados obtenidos de las ecuaciones integrales.

Los modelos de elementos de contorno son utiles en situaciones donde la frontera del
dominio es fundamental para el fendmeno de interés, como en el flujo alrededor de objetos
sumergidos en fluidos, como barcos, aviones, estructuras marinas, etc. También son eficaces
para resolver problemas de interaccién fluido-estructura donde se necesita analizar como un
fluido afecta la superficie de una estructura solida y viceversa. Ademas, pueden ser
computacionalmente eficientes ya que la discretizacién se realiza solo en la frontera y no en

todo el dominio.

Modelos de Particulas Suavizadas (SPH): Utilizan particulas con distribuciones de peso
para aproximar las propiedades del fluido. Son efectivos para flujos complejos, interacciones

fluido-fluido y fluido-solido.

Los Modelos de Particulas Suavizadas (SPH, Smoothed Particle Hydrodynamics) son
métodos numéricos utilizados en dinamica de fluidos para simular el comportamiento de
fluidos y otros materiales deformables. A diferencia de los métodos tradicionales que
discretizan el dominio en una malla o elementos finitos, SPH trata al fluido como una

coleccion de particulas distribuidas en el espacio.

El proceso béasico de SPH en dindmica de fluidos incluye:
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v" Discretizacion mediante particulas: EI dominio del fluido se representa mediante
un conjunto de particulas distribuidas en el espacio. Cada particula lleva consigo
propiedades como masa, densidad, velocidad, presion, entre otras.

v Funciones de suavizado: Se utilizan funciones de suavizado (kernels) para calcular
las propiedades del fluido en un punto basdndose en las propiedades de las particulas
vecinas. Estas funciones asignan pesos a las particulas cercanas segun su distancia.

v Interaccion entre particulas: Las propiedades de las particulas se actualizan en cada
paso de tiempo, teniendo en cuenta la interaccion entre las particulas vecinas a través
de las funciones de suavizado. Se calculan las fuerzas, la presién y otras cantidades
fisicas basadas en las interacciones locales entre las particulas.

v Resolucion de ecuaciones de conservacion: Se aplican ecuaciones de conservacion
(como las de conservacion de masa y momento) para cada particula, utilizando las
interacciones calculadas entre las particulas vecinas.

v"Integracion temporal: Se avanza en el tiempo para simular la evolucion del fluido a

medida que las particulas cambian de posicién y velocidad.

Los SPH son versétiles y adecuados para simular fluidos con superficies libres, flujos
complejos y fendmenos de impacto o interaccion entre multiples materiales. Ademas, son
utiles en simulaciones de fenémenos multifasicos, como la interaccion entre liquidos y gases,

colisiones, y problemas de flujo con fuertes gradientes o discontinuidades.

Estos métodos han ganado popularidad en aplicaciones donde la geometria del problema es
compleja o cambia con el tiempo, como en la modelizacion de cuerpos astronémicos, el
estudio de tsunamis, la dindmica de fluidos en ingenieria y el comportamiento de materiales

deformables.

Estas técnicas se aplican segun la complejidad del problema, la geometria del dominio y la
precision requerida en la simulacién. A menudo, se combinan o adaptan para abordar
diferentes aspectos de la dindmica de fluidos, desde flujos simples hasta fendmenos altamente

complejos.
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2.2 Modelacién de Flujo de Fluidos

Desde los afios 30s, se encontraban diversas limitantes tecnoldgicas para realizar un avance
en los estudios analiticos, esto fue el principal detonante para el aumento en el interés del
desarrollo de metodologias computacionales. Debido a esto, el primer analisis de simulacién
de forma numeérica (sin utilizar una computadora) de un flujo fue alrededor de un cilindro
hecha en el pais de Inglaterra por A. Thm y mostrada por Taylos en el afio de 1933. La
mayoria de sus resultados fueron validados por Kwaguti en Japon cuando logro resolver las
ecuaciones de Navier-Stokes para un flujo del conocido cilindro de Reynolds. Para lograr
esto y resolver toda la informacion numérica se tardé aproximadamente un afio y medio;
trabajando alrededor de unas 20 horas semanales con ayuda solo de una calculadora.
[Cimbala,2014].

El estudio de los fluidos y sobre todo de aquellos que generan una contaminacion ambiental,
resultan una herramienta Gtil para facilitar una ventaja en cuanto a la calidad de vida de la
poblacién y basado en esto es que se ha buscado el desarrollo de métodos que nos ayuden a
comprender el comportamiento de gases contaminantes y asi desarrollar dispositivos que
permitan una filtracién de fluidos dafiinos para que mitiguen el deterioro al medio ambiente,
de ahi parte la importancia de desarrollar una modelacion para entender el fluido en diversas

circunstancias y bajo ciertos calculos.

Para un modelado numérico se comprende la solucién de algoritmos matematicos
complicados sobre la asignatura de mecéanica de fluidos, para resolver este tipo de sistemas
complejos se utilizan softwares dedicados a este fin por medio del cual la toma de tiempo de

resolucion se comprime en gran medida;[Oreskes, 2004].

Para la Dinamica de fluidos Computacional se tienen 2 tipos de softwares para realizar estos
estudios, el primero es de tipo privado como lo son Fluent o ANSYS en los cuales es
requerido adquirir una licencia para poder utilizarlo y el otro tipo que es de manera libre (sin
necesidad de una licencia) como lo es OpenFoam para lograr la resolucion de estos sistemas

y ecuaciones mencionados.

ANSYS es un programa de simulacion y analisis de propdsito general, es decir tiene gran
variedad de opciones de modelado mas alla de solo fluidos. Para nuestro caso del desarrollo

de fluidos tiene herramientas de modelado, malla y simulacion en una interfaz facil de
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manejar y comprender que da una orientacion a la resolucion de una amplia variedad de

problemas.

ANSYS integra una plataforma llamada Workbench que permite compartir informacion de
modelado y malla. Un ejemplo de esto es un escenario de flujo puede utilizarse como frontera
en un problema de disefio estructural. [National Academy, 2001].

La Dindmica de Fluidos por Computadora (CFD) esta orientada a la aplicacion en gran
cantidad de campos de ingenieria como la Mecanica, Medicina, Quimica, Aeroespacial, etc.
Las cuales utilizan el estudio matematico de movimiento de los fluidos de manera
tridimensional basadas en el principio de conservacion de masa, cantidad de movimiento y

energia. [Berrones, 2017].

Para la mecéanica de fluidos, el CFD se ha convertido en una herramienta muy importante
para el estudio y la investigacion del comportamiento de un fluido que trabaja bajo ciertas
caracteristicas fisicas y geométricas; ademas de proporcionar ayuda para obtener la solucion
a fendmenos existentes en flujos a partir de ecuaciones, esto es representativo en dinamica

de fluidos por tomar en cuenta términos como disipacion de energia. [Berrones, 2017].

Ademas, el uso del CFD permite optimizar tiempo y recursos econémicos respecto a un
modelo fisico siempre y cuando el modelo numérico este bien calibrado y sus resultados sean
validos en comparacién a un modelo fisico, o respecto a otro modelo numérico con resultados

validos previamente calibrado. [Berrones, 2017].

El CFD, representa una herramienta que ayuda a los investigadores a completar sus estudios
con indicadores que no se pueden visualizar en los modelos fisicos, aunque estos modelos
pueden complementarse ya que da solucién a las ecuaciones del flujo de fluidos con ayuda
de las computadoras. Por ejemplo, se pueden obtener propiedades globales como: fuerza de
arrastre, caida de presion o potencia, una gran cantidad de datos que permiten concluir sobre

el funcionamiento de un proceso u aparato [Cimbala, 2014].

La definicion concreta mayormente usada para la modelacion de flujo de fluidos o también
Ilamada fluidodinamica computacional, como la disciplina que tiene la finalidad en mostrar
el comportamiento mediante el uso de técnicas numéricas, para problemas relacionados con

problemas de ingenieria relacionados con flujo de fluidos, transferencia de calor, masa,
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reacciones quimicas o cambios de fase. Para la obtencion de resultados utiliza la solucion
numerica de las ecuaciones matematicas que influyen en estos fendmenos, basandose al
método del volumen finito. Este método se sustenta con el uso de una zona de control, donde
las ecuaciones son resueltas de forma iterativa. Gracias a esto se consiguen resultados para
la zona de control. Al ser ecuaciones complejas en gran cantidad se lleva a cabo por
computadora, para asi lograr simular el comportamiento de un fluido con las diferentes
utilidades que tiene en la ingenieria. En la siguiente figura 2.1 se muestran de manera simple

ecuaciones mas importantes que son utilizadas en este tipo de procesos.

Masa total que entra Masa total que sale\  ( Cambio neto de masa
al VC durante At del VC durante At dentro del VC durante At

Conservacion de la masa

( Energfa total que ) ( Energfa total quc) 3 (Cambio enla cncrgfa)

entra al sistema sale del sistema total del sistema

Balance de energia

Figura 2.1 Simplificacion de ecuaciones de conservacion de masa y energia (fuente: Termodindmica Yunes

Cengel 7ma edicion

Las aplicaciones del CFD en general pueden aplicarse como se muestra en la figura 2.2 donde
se muestra las areas de oportunidad que ofrece el desarrollo de este estudio.
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Nuevos Disefios

Desarrollo de Dinémica de
PSS Fluidos

Redisefio

problemas

Figura 2.2 Areas de aplicacion de la dinamica de fluidos computacionales elaboracion propia

Entre las principales caracteristicas del CFD destaca la del diagndstico, disefio y optimizacion

de maquinarias como:

e Reactores multifase de lechos en sus diferentes configuraciones como fijo, moévil y
fluidizado: gas-liquido, gas-sélido, liquido-sélido.

e Mezcladores

e Maquinas encargadas de realizar transferencia de calor o masa: calderas y hornos por
mencionar algunos.

e Equipos filtrantes, membranas o decantadores.

e Calefacciones, ventiladores o refrigerantes.

e Sistemas rotativos como turbinas o compresores

La contribucion mas importante en la parte de estudios quimicos hace referencia
particularmente al disefio de mecanismos que brindan la oportunidad de crear o adaptar
nuevos modelos que favorezcan a la prediccion de su funcionamiento a partir del
conocimiento de la geometria y sus especificaciones de operacion. Con esto la realizacion de
estudios para analizar equipos disefiados mediante CFD, ha tenido un mayor auge, debido a
que en su mayoria las pruebas experimentales resultan ser costosas. Ofreciendo una opcion

para entender el comportamiento previo a la experimentacion.
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Los sistemas de CFD son utilizados para resolver gran cantidad de probleméticas con las
areas de presion, fluidos, distribuciones y reacciones quimicas. Las ventajas y desventajas

que presentan este tipo de soluciones se muestran en la tabla 2.1 de manera siguiente:

Tabla 2.1 Ventajas y Desventajas de los sistemas CFD a considerar para realizar un analisis correcto.

Ventajas Desventajas
e Permiten realizar ensayos de disefio = Lamayoria de equipos son de un
sin utilizar un laboratorio o costo costo alto para el correcto
mayor. funcionamiento del programa.
e Realizar esta simulacién requiere = Laexperiencia de quien realice el
menor cantidad de tiempo que una analisis debe ser alta para alcanzar
experimentacion real. el analisis deseado.
e Simulacion de fronteras mas = Enalgunos casos los modelos no
sencillas y adaptables considerando pueden establecerse
diferentes alternativas. adecuadamente.
e Andlisis de condiciones inestables = En el uso de softwares libres, suele
con riesgo potencial para evadir resultar complicada la instalacion y
accidentes en la realidad. alcance de la investigacion.

e Brinda informes detallados de
zonas de medicion dificil de

obtener.

2.2.1 Softwares de CFD
Existen varios paquetes de softwares los cuales se conforman con varios algoritmos
numéricos donde en su mayoria se tratan fendmenos relacionados al transporte, transferencia

de calor entre los cuales resaltan.

1. ANSYS Fluent: Un software lider en simulacion de dindmica de fluidos
computacional (CFD) utilizado para resolver una amplia gama de problemas de flujo
de fluidos y transferencia de calor. Ofrece una amplia variedad de modelos y

capacidades para simular fenomenos fluidodindmicos complejos.
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2. COMSOL Multiphysics: Un software de simulacion multiphysics que también
incluye mddulos especificos para andlisis de dindmica de fluidos. Permite el
acoplamiento de diferentes fendmenos fisicos, como flujo de fluidos, transferencia de
calor y estructuras mecanicas, en un entorno de simulacion unificado.

3. OpenFOAM: Es un paquete de software de cddigo abierto para simulacion numérica
de flujo de fluidos. Proporciona herramientas y solucionadores para resolver
problemas de flujo incompresible, compresible, turbulento, transferencia de calor,
entre otros.

4. CFD++: Ofrece soluciones de simulacién de CFD para una variedad de aplicaciones
industriales, desde aerodindmica hasta analisis de sistemas de refrigeracion.
Proporciona una interfaz facil de usar y capacidades para modelar diversos
fendmenos fluidodindmicos.

5. FIoEFD: Es un software de CFD integrado con entornos de disefio CAD, lo que
permite a los ingenieros realizar andlisis fluidodindmicos directamente dentro del
software de disefio, facilitando la optimizacion del disefio durante el proceso de
desarrollo.

6. STAR-CCM+: Herramienta avanzada de simulacion de CFD utilizada en una amplia
gama de industrias, desde automotriz hasta aeroespacial. Ofrece capacidades
avanzadas de modelado y simulacion para problemas complejos de flujo de fluidos y

transferencia de calor.

Dentro de sus requerimientos mas comunes los podemos observar en la tabla siguiente donde
se resumen las caracteristicas esenciales que debe tener el sistema es representado en la

siguiente tabla:
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Tabla 2.2 Requerimientos generales para instalacion de un programa CFD

Requisitos de un sistema de manera general para el uso de un software CFD

Sistema operativo

Microsoft® Windows® 10

Microsoft Windows 8 y 8.1 (Standard, Pro o Enterprise)

Microsoft Windows 7 Home Premium, Professional, Ultimate o

Enterprise edition

HPC: Windows Server 2008 R2, Windows Server 2012 o
Windows Server 2012 R2

Idiomas: inglés, chino simplificado, chino tradicional, japonés,

aleman, francés e italiano

Equipo de escritorio recomendado

Modelo: Con Intel Xeon E3-1241 v3 a 3,5 GHz (8 nucleos) *
RAM: 32 GB
Video: Nvidia Quadro 4000

Disco duro: HDD de 1 TB

1 Si se necesita mas velocidad, afiada un segundo E3-1241 para llegar a un

Hardware recomendado total

Pantalla

de 16 nucleos.

Portatil recomendado

Modelo: Con Intel i7-4710MQ a 2,5 GHz (4 nucleos)
RAM: 16 GB
Video: NVIDIA Quadro K2000M

Disco duro: SSD de 256 GB

Configuracion de color de 24 bits para una resolucion de pantalla
de 1280 x 1024 o superior

Tarjeta grafica compatible con OpenGLDRAM con de 512 MB
de DRAM o més (recomendada)

Memoria integrada de 256 MB (minimo)
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Requisitos de un sistema de manera general para el uso de un software CFD
Lector multimedia Unidad de DVD-ROM3

Dispositivo sefialador  Dispositivo sefialador compatible con raton de Microsoft®
Explorador Windows Internet Explorer® 8 o posterior

Conexion a Internet Para descargas web y acceso a Interaccion con Subscription

2.2.2 Estructura de Software CFD
Los softwares de CFD son compuestos mediante algoritmos numéricos donde se resuelve en
general problemas relacionados al transporte. Los programas comerciales siguen

secuencialmente varias etapas mostradas en la siguiente imagen:

Preprocesamiento —I
Resolucion _l

2

Postprocesamiento

3

Figura 2.3 Secuencia a seguir de un sistema CFD

Cada una de estas etapas contempla diversas composiciones donde se establecen las

caracteristicas iniciales para comenzar un estudio de este tipo.

Preprocesamiento
Se llama asi debido a que es la etapa previa a comenzar a realizar el analisis de la estructura
del CFD, y es divida en 4 pasos para delimitar las caracteristicas esenciales del sistema

comenzando por:
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1.-Geometria: La cual se refiere a la forma estructural en dimension y forma geométrica
para el traslado del fluido.

2.- Realizacion de la malla: En este paso se desarrolla la division en pequefias partes
debido a la utilizacion del método de volumenes finitos.

3.- Delimitacion de las propiedades del fluido como sus caracteristicas representativas
de densidad, composicion quimica, etc.

4.-Condiciones de frontera en las cuales se define el volumen de control, temperaturas y

bordes donde trabajara el dominio determinado.
guam—

| Resulta de la divisidn en

Mallado
L

peguerios volimenes de

contral de la geometria dada
\ D

4 e N | Caracteristicas del fluido |

‘ del fluido ‘I::> como composicién

- y quimica, densidad,
estado, etc.

Condiciones |:> Dimensiones del
de frontera volumen de control,
temperaturas,
velocidades, etc.

Figura 2.4 Resumen de preprocesamiento de los programas CFD

Para obtener una solucién precisa se deben de resolver las ecuaciones que interacttan en el
volumen de control, el resultado esta inmersamente relacionado con el tamafio y cantidad de
volimenes de control. Para aclarar este punto, si desarrollamos una malla con una baja

cantidad de nodos que cubran la geometria, la cantidad total de ecuaciones a solucionar sera
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disminuida y por lo tanto el tiempo de respuesta computacional sera corto, sin embargo, esta
reduccion limitara la precision de los resultados por la poca cantidad de datos a resolver.
Podemos concluir que, a mayor cantidad de datos para las ecuaciones a resolver, el resultado
sera mas preciso sin embargo los recursos computacionales aumentaran considerablemente
en tiempo de trabajo. Se debe de considerar esto para establecer un equilibrio de esto para
obtener un resultado deseado de manera que no requiera de tantos recursos, pero se obtengan

resultados aceptables para su validacion.

Cuando hablamos de la malla es importante realizar una validacion en la cual se debe de
simular con pardmetros iguales, solo utilizando mallas de distintos tamafios. Con esto se
analizan las caracteristicas del sistema como la presién, velocidad o temperatura. Para hacer
la seleccion adecuada se elige aquella que sus resultados sean similares a la similitud mas

cercana de un alto volumen de control con uno mas bajo.

Resolucion

Después de realizar el proceso de Preprocesamiento, comienza la fase de resolucién en la
cual una vez determinadas todas las condiciones propias del modelo para las cuales estan
presentes las condiciones iniciales, contorno, propiedades del fluido, turbulencias y la

solucion del problema.

Considerando el flujo, los programas de CFD buscan resolver ecuaciones propias de este tipo
de fendbmenos como lo es la ecuacién de movimiento, de conservaciéon de la masa y de

energia.
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i . * Contorno

* Propiedades material
*  Turbulencia

* Método de solucion
* Convergencia

Condiciones

" Ecuaciones de

resolucion de | jl- Ecuacidn de conservacidn de la masa
_Sistemas CFD = %
—L4v(6,u)=5
| a,r [ r :I = )
o F -.\.l
Resolucion |

2‘ Ecuacion de cantidad de movimiento
']

ai[éf”h [V )-Vp+[Vi]+5,g+F
; LV3,

L y

g 4

p
| 4 ” .
- Ecuacion de energia

%[6_,5}+V.{ul:6f.£ +p}]=V.[ }\rVT—ZF;J,JJ_+{tr.u} I+.S'-,|
\ 7

Figura 2.5 Resumen de resolucion de los sistemas CFD

La resolucién en la simulacion de dinamica de fluidos computacional (CFD) se refiere a la
discretizacién y definicion de la malla (o grid) sobre el dominio del flujo para resolver las
ecuaciones fundamentales que describen el comportamiento del fluido. A continuacion, se

explican los aspectos principales relacionados con la resolucién en un CFD:

e Malla o Grid: Es la estructura tridimensional que divide el dominio del fluido en
elementos pequefios (celdas o nodos). Existen diferentes tipos de mallas
(estructuradas, no estructuradas, hibridas) que afectan la precision y la eficiencia
computacional.

e Discretizacion de Ecuaciones: Las ecuaciones que gobiernan el flujo (como las
ecuaciones de Navier-Stokes) se discretizan en la malla. Esto implica representar las
derivadas espaciales y temporales mediante diferencias finitas, volimenes finitos o
elementos finitos.

e Tamafio de la Malla: La resolucion se ve afectada por la cantidad de elementos en la
malla. Mallas mas finas (con celdas mas pequefias) pueden capturar mejor los detalles

del flujo, pero requieren mas recursos computacionales.
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Precision Numeérica: La precision del resultado depende de la resolucion de la malla
y de la precision de los métodos numeéricos utilizados para resolver las ecuaciones
discretizadas.

Convergencia: Durante la simulacion, se busca alcanzar la convergencia, es decir,
que los resultados de la simulacion se estabilicen y no cambien significativamente
con iteraciones adicionales. Esto se logra ajustando la malla y los parametros
numericos.

Validacion: Es importante validar la resolucion mediante comparaciones con datos
experimentales o con soluciones analiticas para garantizar que los resultados sean
precisos y confiables.

Requisitos Computacionales: La resolucion mas fina conlleva un costo
computacional mas alto en términos de tiempo y recursos de hardware, por lo que se

busca un equilibrio entre precision y eficiencia.

La resolucion en un CFD implica la definicion adecuada de la malla, la precision numérica,

la convergencia y la validacion para obtener resultados precisos y confiables que describan

con precision el comportamiento del flujo de fluidos en el sistema estudiado.

Postprocesamiento

Es la ultima fase del modelado en CFD donde se detallan los resultados obtenidos. Un CFD

brinda datos que corresponden a la presion, densidad, velocidad, temperatura son algunas de

las caracteristicas con las que se comporta el flujo
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_ _ | Obtencion de
Postprocesamiento Etapa final resultados

1. Diagramas de velocidad
2. Trazo de superficies 2-3D
3. Diagramas de contorno de

presidn, temperatura,
fraccidn solida.
4. Trazo de lineas de
corriente

Figura 2.6 Resumen del postprocesamiento de los sistemas CFD

El postprocesamiento en la simulacion de dindmica de fluidos computacional (CFD) implica
analizar, visualizar y extraer informacion relevante de los resultados obtenidos después de

ejecutar una simulacion. Algunas de las etapas comunes en el postprocesamiento de un CFD:

e Visualizacion de Resultados: Utilizacion de software especializado para visualizar
datos. Se generan graficos, imagenes, animaciones Yy representaciones
tridimensionales para comprender mejor el comportamiento del flujo.

e Andlisis de Campos de Variables: Revision y analisis de campos de velocidad,
presion, temperatura, concentracion, entre otros. Esto implica examinar la
distribucion espacial y temporal de estas variables para identificar patrones y zonas
criticas.

o Perfil de Velocidad y Gradientes: Creacion de perfiles de velocidad y gradientes a lo
largo de lineas o secciones especificas en el dominio del fluido. Esto permite
comprender mejor la variacién de la velocidad y las fuerzas presentes en diferentes
areas del sistema.

e Postprocesamiento de Particulas o Tracer Particles: En simulaciones de dispersion de
particulas, seguimiento de particulas virtuales para analizar su trayectoria,

distribucion y comportamiento en el flujo.
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e Visualizacion de Patrones de Flujo: Identificacion de patrones de flujo como vortices,
separaciones, recirculaciones y zonas de alta o baja velocidad para comprender la
dinamica del fluido en el sistema.

e Generacion de Reportes y Graficos: Creacion de informes detallados con graficos,
tablas y conclusiones sobre los resultados obtenidos. Estos informes son Utiles para
comunicar hallazgos a colegas o superiores.

¢ Validacion y Comparacion con Datos Experimentales: En algunos casos, se compara
la simulacion con datos experimentales para validar la precision del modelo y ajustar

parametros si es necesario.

El postprocesamiento es fundamental para interpretar los resultados de la simulacién CFD,
tomar decisiones informadas y obtener informacion valiosa sobre el comportamiento del
flujo de fluidos en el sistema estudiado. Esto ayuda a mejorar disefios, optimizar rendimiento

y comprender fendmenos complejos.

2.3 Uso de Fluent ANSYS

Una de las herramientas con mayor impacto en el estudio del CFD es el software ANSYS
con su modulo Fluent, el cual maneja de manera sencilla el modelado fisico, mallado,
condiciones de frontera y propiedades de diferentes fluidos. De manera general el programa
genera la capacidad de modelar problemas de fluidos tanto compresibles como
incomprensibles. A su vez se puede manejar analisis en estado transitorio como estacionario
y la cualidad de utilizar los modelos de transporte tanto en transferencia de calor como de
reacciones quimicas. Dentro de los ejemplos donde se utiliza el programa ANSYS Fluent
como aplicacién se encuentra la transferencia de calor en maquinarias, componentes de
motores automotrices; operacion de calderas, maquinas de compresiébn o bombas,

ventiladores o0 como en el presente trabajo reactores de lechos.

Para el desarrollo de este trabajo, el proceso a seguir de los sistemas CFD se realizo utilizando
el programa ANSYS FLUENT, utilizando desde el ambiente de trabajo Workbench vy
utilizando el apartado de FLUENT. Simplificando el desarrollo paso a paso desde la

geometria hasta la solucion final.
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A continuacion, se muestra un ejemplo para describir el procedimiento de modelacién en
ANSYS FLUENT, para identificar de manera especifica como se desarrolla una simulacion
en este programa CFD y comprender claramente su uso y funcionamiento. Se presenta el
ejemplo de una tuberia de agua de largo 10 metros y ancho de 0.5 metros donde entra el
transporte de flujo de agua a una velocidad constante de 1m/s, este ejemplo funcionara para
conocer de manera general la estructura del programa ANSYS FLUENT. En la figura 2.7 se
muestra el esquema general conocido como Workbench donde aparecen todas las secciones

de analisis que puede realizar el software.
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Figura 2.7 Esquema General de ANSYS WORKBECH

Como se menciono en las etapas de procesamiento de un sistema CFD, ANSYS FLUENT
también utiliza los pasos a seguir de estos sistemas desde la geometria, malla, condiciones
de frontera, solucion y resultados. Como se muestra en la figura 2.8 donde se muestran las
etapas de trabajo de ANSYS FLUENT.
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Figura 2.8 Secciones generales de ANSYS FLUENT

La primera etapa de ANSYS FLUENT se encuentra la geometria donde se dimensiona de
manera geométrica donde opera el fluido estudiado. Puede representarse de manera 2D o 3D
en la siguiente figura 2.9 se ejemplifica una tuberia trazada en 2 dimensiones en la geometria.

En este caso la medida de 0.5 m de ancho y 10 m de largo.
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Figura 2.9 Visualizacion de Geometria en ANSYS FLUENT

Una vez realizada la geometria se pasa a la siguiente operacidn en el mallado para establecer
el nimero de nodos, segun la literatura para una mayor exactitud en los célculos se requiere
una cantidad amplia, para este caso de ejemplo se utilizan 10,000 nodos de manera ilustrativa.
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En la figura 2.10 se muestra la visualizacion de la malla de ANSYS FLUENT ejemplificando

el mismo rectangulo del ejemplo anterior.
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Figura 2.10 Visualizacion de Malla en ANSYS FLUENT

Dentro de la seccion de mallado es necesario indicar al programa la secuencia de operacion
nombrando la entrada, salida y paredes de la geometria realizada. Como se muestra en la

figura 2.11 donde se nombra la entrada del fluido.

Bl selection Name x

[Fluid_in x

- Apply selected geometry

() Apply geometry items of same:
Size

Type

Location X

Location Y

Location Z

O ooood

Apply To Corresponding Mesh Modes

Ok, I Cancel |

Figura 2.11 Nombramiento de la secuencia de proceso del fluido en ANSYS FLUENT
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Para el siguiente paso en el cual se establecen las condiciones de frontera, es importante

primero aqui establecer el solver processes el cual es la cantidad de nucleos que tiene la

computadora en la que se esté realizando el estudio en el caso en el que se realizo este estudio

fue en una maquina de 2 nucleos y se muestra en la figura 2.12 como se debe indicar al

programa.

BB Fluent Launcher 2022 R1 (Setting Edit Only) — O X

Fluent Launcher

Ansys |

Simulate a wide range of steady and transient industrial applications using the
general-purpose setup, solve, and post-processing capabilities of ANSYS Fluent
including advanced physics models for multiphase, combustion, electrochemistry,

and more.

Dimension

Options

D Double Precision

Display Mesh After Reading
() Do not show this panel again
() Load ACT

Parallel {Local Machine)

Solver Processes

-

Solver GPGPUs per Machine | g -

~ Show More Options * Show Learning Resources

Start

Cancel Help _

Figura 2.12 Indicacion de cantidad de nucleos en los que el computador utilizado trabaja para ANSYS

FLUENT

Para la determinacion de las condiciones de frontera, en el médulo setup indicamos las

caracteristicas generales del sistema en el que trabaja el fluido en este caso una tuberia y se

muestra en la figura 2.13 el esquema general de las condiciones de frontera del programa.
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Figura 2.13 Esquema general de la opcién de condiciones de frontera en ANSYS FLUENT

En esta seccion se establecen las caracteristicas asociadas al fluido por ejemplo la viscosidad
que tiene el fluido determinado de la siguiente manera en la imagen 2.14 observamos como
podemos cambiar la viscosidad del elemento, sin embargo, como el fluido estudiado se trata
de agua se maneja con un modelo de viscosidad laminar por el movimiento que mantiene el

agua de forma horizontal.
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Model Model Constants
Inviscid Alpha™_inf a
Laminar 1
Spalart-Allmaras (1 egn) Alpha_inf
k-epsilon (2 eqn) 0.52

® k-omega (2 eqn) Beta™_inf
Transition k-kl-omega (3 eqn) 0.09
Transition S5T (4 eqn) al
Reynolds Stress (5 eqn) 0.31
Scale-Adaptive Simulation (SAS) Beta_i (Inner)
Detached Eddy Simulation (DES) 0.075

k-omega Model Beta_i (Outer)
Standard 0.0828
GEKO TKE (Inner) Prandtl #
BESL 1.176

® SST TKE (Outer) Prandtl #
1
k-omega Options
) SDR (Inner) Prandtl #
Low-Re Corrections 2

Options SDR (Outer) Prandtl #

Curvature Correction 1.168

Corner Flow Correction
Production Kato-Launder
| Production Limiter

Transition Options

Production Limiter Clip Factor [

User-Defined Functions
Turbulent Viscosity

Transition Model| none bt none -

m .Cancel ‘ @|

Figura 2.14 Establecimiento de la viscosidad del fluido en ANSYS FLUENT

Una vez indicado esto, se presenta el material a utilizar como fluido, dentro de esta opcidn,
como se puede ver en la figura 2.15, se observa la deteccion del fluido y el solido que

interactuaran.
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Figura 2.15 Determinacion de fluidos a utilizar en ANSYS FLUENT

La cantidad de materiales a elegir es amplia dentro de la biblioteca y se muestra a
continuacion en la figura 2.16 donde se seleccionara el fluido o en su caso su férmula quimica
es algunas de las opciones que podemos analizar.
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Figura 2.16 Men0 de fluidos en ANSYS FLUENT para el desarrollo del modelo
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Una vez establecido esto, es necesario indicar en la opcion de cell zone conditions el fluido
que utilizara nuestro estudio debido a que siempre por default detecta la utilizacion de aire
entonces, al agregar un nuevo fluido a utilizar debemos mencionarlo como se observa en la

figura 2.17.
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Figura 2.17 Especificacion de material de fluido a estudiar en ANSYS FLUENT

Posteriormente se realiza la especificacion de las condiciones de frontera donde, se muestran
los pardmetros en los que interactuara cada parte del modelo, como su velocidad de entrada,

salida, presiones o temperaturas. En las siguientes figuras 2.18 y 2.19 se ejemplifica lo
mencionado dentro del programa.
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Figura 2.18 Pantalla general del establecimiento de las condiciones de Frontera en ANSYS FLUENT
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Figura 2.19 Ejemplo de mend para establecer la velocidad inicial en ANSYS FLUENT

Para continuar el estudio se dirige a la seccion de métodos donde se elegira la opcion del
método de solucion dependiendo de las caracteristicas en las que se maneje el estudio, pero
para la mayoria de casos la opcion viable es SIMPLE ya que, es la opcion mas general para

obtener resultados precisos. Como se observa en la figura 2.20
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Figura 2.20 Seleccién de método de resolucion del problema a tratar en ANSYS FLUENT

El penultimo paso es seleccionar la opcion de inicializacion en donde el programa realizara
un pequefio analisis para establecer la validacion de los datos que hemos colocado y no

contenga errores antes de correr la simulacion deseada.
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Figura 2.21 Inicializacion

de la simulacién en ANSYS FLUENT

Finalmente, se pasa a correr los calculos de simulacion de problema que deseamos analizar,

donde afiadiremos la cantidad de iteraciones que deseamos utilizar para obtener un resultado

mas cercano a la realidad, a mayor aumento de esto conoceremos mejor el fendmeno a

estudiar. En la figura 2.22 se muestra este proceso.
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Figura 2.22 Panorama de la opcién de Corrida de calculo en ANSYS FLUENT
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Ya que ha finalizado esta opcion aparecera un mensaje el cual nos indicara que ha terminado

de realizar los célculos pertinentes el programa, y se muestra a continuacion en la figura 2.23

B Information X

o Calculation complete.

Figura 2.23 Finalizacion del calculo de la simulacién en ANSYS FLUENT

Ya con esto terminado podemos visualizar en la seccidn de resultados, diferentes graficas en
donde analizaremos los resultados que deseamos como la velocidad en diferentes

componentes, temperaturas o aquellos pardmetros que sean de nuestro interés en las figuras

2.24 'y 2.25 se muestran estas caracteristicas.
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Figura 2.24 Seccidn de resultados en ANSYS FLUENT
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Como se puede observar en la grafica siguiente se ve la velocidad en la que se distribuye el
agua por la tuberia, alcanzando su velocidad maxima en la parte central y disminuyendo en
las orillas. Este ejemplo ilustrativo nos ayuda a conocer la estructura que tiene el programa
ANSYS FLUENT para el desarrollo de estudios de simulacion.
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©
0 5.000 10.000 (m) I?_, X
[ s
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Figura 2.25 Ejemplo de grafico visualizado en ANSYS FLUENT
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3 Capitulo Modelo Fisico

En el capitulo, se explica que el estudio se centra en el uso de un reactor por filtracion para
retener contaminantes mediante un lecho de particulas sélidas, el cual puede tener
aplicaciones en la produccion de amoniaco, la industria petroquimica y la eliminacion de
oxidos de nitrégeno, azufres y volatiles del aire como el didxido de carbono, el cual se plantea
con lo siguiente. Se propone un reactor con dimensiones similares a una chimenea industrial,
considerando una altura de 100m, un didmetro entre 2my 0.5m, y una velocidad de salida de

1-10m/s a temperaturas superiores a 100°C.

Para plantear el problema que deseamos solucionar, se inicia con el disefio del reactor
mediante ANSYS FLUENT, comenzando con la geometria y dividiendo el reactor en tres
zonas: entrada, lecho y salida. Se busca analizar la separacion de dos mezclas: aire y COo.
La simulacion implica trazar la estructura dimensional del reactor, establecer las zonas de
flujo y determinar la disminucion de la velocidad en el lecho fijo para separar el contaminante
COa.

El objetivo final es comprender como el reactor separa eficazmente el CO2 del aire mediante

el uso de la filtracién y cémo varia la velocidad del fluido en diferentes secciones del reactor.

3.1 Reactor a utilizar

En este caso, nos centraremos en utilizar el reactor por filtracion, el cual comprende de un
lecho con el cual funcionara como retencion del contaminante mediante un medio poroso y
con ello evitar el libre paso del fluido, ya que, el lecho al encontrarse en forma de particulas
solidas. Se pretende utilizar este reactor gracias a sus grandes aplicaciones industriales, como
lo son en la produccion de amoniaco o la industria petroquimica. Ademas de diversos
estudios que existen con este tipo de reactores para la eliminacion de 6xidos de nitrogeno,
azufres y volatiles del aire [Ascencio, 2017]. En la figura 1.8 se muestra la estructura general

del reactor para la realizacion del estudio en sus divisiones para el presente estudio.
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CSalida >

" Entrada >

Figura 3.1 Estructura general de reactor a utilizar en la investigacion.

3.2 Propuesta de reactor

Para iniciar con la geometria del reactor se proponen las dimensiones, tomando en cuenta las
medidas con las que trabaja una chimenea comun utilizada en la generacion de energia
eléctrica mencionada en la “Manifestacion de impacto ambiental de la planta generadora de
energia Gedesa 1” [SEMARNAT, 2008] donde la altura es de 100m, el didmetro de entre
2m. y 0.5. con una velocidad de salida que ronda entre 1-10m/s, aproximadamente a 100°C

en adelante.

Con esta informacion se propone un reactor que tenga las caracteristicas similares para una
salida de una chimenea industrial utilizada en la industria energética, con la cual, se utilizan
las siguientes dimensiones. Ademas de como se mencioné en la captura de CO», se desea
analizar la separacion de 2 mezclas las cuales son el aire y el contaminante COa.
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®0.500 m.

0.500 m.

2.000 m.

Figura 3.2 dimensionamiento de reactor propuesto.

3.3 Inicio de la Geometria del reactor

El esquema general dentro de la plataforma de ANSYS mediante el workbech se observa de

la siguiente manera:

- Unsaved Project - Workbench

File  Vview Tools Units Extensions Jobs Help

BERe
JEHE_ { Project

d1Import... | «pRecomnect [ ] Refresh Project Update Project | @m ACT Start Page

| B Analysis Systems

[ Coupled Field Harmonic
[& CoupledField Modal
[ CoupledField Static
[@ Coupled Field Transient
ﬁ Eigenvalue Buckling

@) Electric

ﬁ Explicit Dynamics

@ Fluid Flow - Blow Molding (Polyflow)

@ Fluid Flow- Bxtrusion (Polyflow)
& Fluid Flow(CFX)

@ Fluid Flow {Fluent with Fluent Meshing)

@ Fluid Flow {Fluent)

@ Fluid Flow {Polyflow)
Harmonic Acoustics
Harmonic Response

[ HydrodynamicDiffradion
@ Hydrodynamic Response
|60} Magnetostatic

fl§ Modal

Modal Acoustics

{ili Randomvibration

m Response Spectum
ﬁ Rigid Dynamics

) Static Acoustics

[l Static Structural

ﬂ Steady-State Thermal
@ Structural Optimization

]

| T View All / Customize. ..

; Ready

ﬂ]ub Monitor... | 0 No DPS Connection || Show Progress ||, Show O Messages &

Figura 3.3 Pantalla de inicio de ANSYS WORKBENCH
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Al seleccionar la opcion de ANSYS FLUENT se afiada un menu en el cual nos permite

realizar las operaciones correspondientes como se observa a continuacion.

-

8l &% Fluid Flow {Fluent)

z ﬁ Geometry 4 p
3§ Mesh 7?4
= ﬂ Setup = 4
5 % Solution .
6 | @ Results F .

Figura 3.4 Menu inicial de ANSYS FLUENT

Para comenzar se establece la geometria designada en este caso utilizamos las medidas
siguientes mostradas en la imagen para realizar el trazo dimensional en el programa ANSY'S
FLUENT.

2.000(m)

Figura 3.5 Diagrama de la estructura del reactor dimensional con ANSYS FLUENT
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Para comenzar se establece la geometria designada en este caso comenzamos con las
dimensiones siguientes donde en la siguiente imagen se muestran para comenzar el trazo en

el programa ANSYS.

El siguiente paso para analizar el proceso que lleva a cabo el reactor consiste en dividir a
través de sus zonas el paso del fluido, y asi saber la disminucion de la velocidad que ocurre
en la zona deseada. Con lo cual se vuelve importante para este estudio realizar una particion
de la estructura para determinar las 3 zonas por las que se distribuira el fluido comenzando
con la entrada, el lecho y finalmente la salida, ahi en el lecho fijo el cual realizara la

separacion del contaminante CO».

Figura 3.6 Division de zonas del reactor dimensional con ANSYS FLUENT

68



MODELACION NUMERICA DEL FLUJO DE CONTAMINANTES EN UN REACTOR ABSORBEDOR DE LECHO
FIJO

4 Capitulo Modelo Matematico

La simulacion de los fendmenos en el campo de la fluidodindmica en complejos sistemas de
ingenieria es hoy en dia uno de los métodos de mayor importancia para la busqueda de nueva
tecnologia que permita generar conocimiento importante. Gracias a que no implica de una
gran inversion como si lo requieren las pruebas en laboratorio o en la industria u otros
métodos de obtencion de datos reales, a su vez, el tiempo empleado para obtener datos es
mucho menor que otras opciones. Sin embargo, la confiabilidad de datos reales siempre
tendrd mayor peso, aunque los datos simulados sean cercanos a la realidad. Los resultados
obtenidos por métodos de analisis numérico dependen de la consideracion del mayor nimero
de efectos fisicos que se apliquen a los sistemas analizados, por lo que el analisis asistido por
computadora se vuelve un problema de decidir cuales consideracion pueden tomarse en cada

Caso.

El objetivo de este trabajo principalmente fue simular la retencion de una zona porosa dentro
de un reactor absorbedor de lecho fijo. Este trabajo fue desarrollado numéricamente en el
programa ANSYS FLUENT, donde se propusieron caracteristicas a buscar una
configuracién que nos acerque a una configuracion que permita beneficiar y facilitar datos

para realizar un estudio experimental posterior.

Aunque no se cuenten con datos experimentales aun, el objetivo es visualizar el
comportamiento que se puede obtener con las caracteristicas en las que puede trabajar con

una velocidad constante dentro del reactor.

Los parametros principales con las que se rige esta simulacion, fue la velocidad de entrada
en conjunto con varias porosidades que beneficien el comportamiento deseado del reactor.
Dentro del andlisis de las simulaciones, la variacion de la velocidad de entrada, asi como la
porosidad del material permitio concluir bajo que condiciones se vera beneficiado el accionar
del reactor en su medio poroso. También se logro visualizar una mayor retencion el aumento
de porosidad y el aumento de la velocidad benefician a mantener una mayor estabilidad
dentro del medio poroso con lo cual, al realizar un analisis quimico con estas caracteristicas
permitira tener claro en qué tiempo podria llevarse o tardar en llevarse a cabo la reaccion

quimica pertinente.
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4.1 Modelo Matematico

ANSYS Fluent es un popular software de simulacion de dinamica de fluidos computacional
(CFD) utilizado para resolver una variedad de problemas de flujo de fluidos y transferencia
de calor. Utiliza una serie de modelos matematicos y métodos numéricos para resolver las
ecuaciones de Navier-Stokes y otros fendmenos fisicos asociados con el comportamiento de
los fluidos. A continuacion, se presentan algunos de los modelos matematicos y métodos
utilizados por ANSYS Fluent:

Modelo de Turbulencia: ANSYS Fluent ofrece varios modelos de turbulencia, incluyendo
el modelo de mezcla de longitud de escala, el modelo k-epsilon, el modelo k-omega, el
modelo de estrés de Reynolds, entre otros. Estos modelos se utilizan para simular la
turbulencia en el flujo de fluido y calcular las propiedades turbulentas, como la viscosidad
turbulenta y la energia cinética turbulenta.

Modelo de Transferencia de Calor: ANSYS Fluent permite resolver problemas de
transferencia de calor, utilizando modelos como el modelo de conduccion de calor, el modelo
de conveccidn natural y forzada, y el modelo de radiacion. Estos modelos se utilizan para

analizar la distribucion de temperatura en sistemas y dispositivos.

Modelo de Reacciones Quimicas: Para simular reacciones quimicas en flujos de fluidos,
ANSY'S Fluent ofrece la capacidad de incorporar modelos cinéticos y reacciones quimicas

complejas. Esto es util en aplicaciones como la combustion y la quimica de procesos.

Modelo de Particulas: ANSYS Fluent permite la simulacién de particulas solidas en el flujo
de fluido, lo que es util para problemas de transporte de particulas y dispersion de

contaminantes.

Modelos Multiphase: Para problemas que involucran multiples fases de fluido, como flujos
de aire y agua, ANSY'S Fluent proporciona modelos matematicos para simular interacciones

entre fases, como el modelo de VOF (Volume of Fluid) y el modelo Euleriano-Lagrangiano.

Modelos de Interfaz de Superficie Libre: Para problemas que implican superficies libres,
como flujos de agua en canales abiertos, ANSYS Fluent ofrece modelos de interfaz de

superficie libre para simular el comportamiento de las superficies libres del fluido.
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Modelo de Transferencia de Radiacion: Para problemas que involucran radiacion térmica,
ANSYS Fluent incluye modelos para calcular la transferencia de calor radiante, como el

modelo de radiacidn de dispersion discreta (DTRM) y otros modelos de radiacion.

Modelos de Transporte de Especies: Para problemas que implican la difusion y adveccion
de especies quimicas, ANSY'S Fluent ofrece modelos de transporte de especies y reacciones

quimicas.

Modelos de Conjugacion de Calor: ANSY'S Fluent permite realizar andlisis de conjugacion

de calor, que involucra la transferencia de calor a través de sélidos y fluidos acoplados.

4.1.1 Ecuacién de masa
Esta ecuacion llamada de conservacion de la masa o también como ecuacién de

continuidad, se plantea de la siguiente manera:

dp 3)

Y (pV) = Sp,

Ecuacién 4.1 Ecuacion de conservacion de la masa

Esta ecuacion muestra como mantener la cantidad de movimiento en un flujo de fluido. La
tasa de cambio de la cantidad de movimiento es igual a la suma de la divergencia del producto
de la densidad, la velocidad y cualquier otra fuente.

Donde:

] . . .
o a—’t’ es la tasa de cambio de la presion con respecto al tiempo.

o V- (pV) es el cambio del producto de la densidad p y el campo de velocidad V.

e S, representa la fuerza externa que actta sobre el fluido.

Tambien se pueden desarrollar geometrias asimétricas, con la ecuacion dada por:
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dp 0 0 pVvr (4)
E'i'a (pvx) +a (,DUT) +T—Sm

Ecuacion 4.2 Ecuacion de Navier-Stokes
Esta ecuacion describe la conservacion de la cantidad de movimiento en un flujo de fluido
en coordenadas cilindricas y se utiliza en la dinamica de fluidos para modelar el
comportamiento de los fluidos en sistemas cilindricos o axiales, como tuberias o conductos

con simetria cilindrica.

Donde:
] . . .
o a—’; es la tasa de cambio de la presion con respecto al tiempo.
] . : -
. - (pv,) es la componente x del cambio de la cantidad de movimiento con respecto

a la coordenada x.
] . . -
¢ - (pv,) es la componente r del cambio de la cantidad de movimiento con respecto a

la coordenada r.
pvr
T

la coordenada radial r.

es el termino en coordenadas cilindricas, donde involucra la velocidad radial v, y

e S, es referente a una fuerza externa que interactta con el fluido.

4.1.2 Ecuacién de Movimiento

La ecuacion de cantidad de movimiento en un sistema sin aceleracion se tiene la ecuacion:

d S 5
a(pf)’)+v-(pﬁﬁ’)z—Vp+V-(f)+pg’+F )

Ecuacion 4.3 Ecuacion de Movimiento

Donde:

d - . " .
¢ — (pv) representa el cambio de movimiento por unidad de volumen con respecto al

tiempo.
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V - (p v ) es el cambio de la densidad y el tensor de velocidad.

e —Vp muestra la variacion espacial de la densidad.

e V- (7) presenta la divergencia del tensor de esfuerzo de corte.

e pg representa la fuerza gravitatoria, donde p es la densidad y g es la aceleracién
debida a la gravedad.

e F representa las fuerzas externas que acttan obre el fluido.

Esta ecuacion es fundamental en la mecénica de fluidos y se utiliza para modelar el
comportamiento de fluidos en diversas situaciones, desde el flujo en tuberias hasta la

dindmica atmosférica.

El tensor de estrés se muestra por

f=u[(V7+V—§V- 71] 6)

Ecuacién 4.4 Ecuacion de tensor de esfuerzo de corteen un fluido.

Donde:

e T7es el tensor de esfuerzo de corte

e u es laviscosidad dinamica del fluido

e V¥ es el gradiente del campo de velocidad

e V - vesladivergencia del campo de velocidad

e [ esel tensor identidad

Donde u es la viscosidad molecular, 1 es el tensor unitario y el segundo termino derecho es

el efecto de dilatacion del volumen.

Esta ecuacion describe como el tensor de esfuerzo de corte en un fluido newtoniano esta
relacionado con la viscosidad y las derivadas espaciales del campo de velocidad del fluido.
Es una parte importante de las ecuaciones de Navier-Stokes y se utiliza para modelar el

comportamiento de los fluidos viscosos en una variedad de aplicaciones.
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Cuando se presentan geometrias asimétricas, las ecuaciones de movimiento tanto axial como

radial estan dados por:

5+ (pu) 4 (o) )
dp 10 dv, 2 R
= ox ro. [”‘(2 a5, 3V ”D]
N 10 ruC v, N avr)] +E,
ro, M5 T3,

Ecuacioén 4.5 Ecuacién de movimiento axial

Donde:

o % (pv,) representa la tasa de cambio de la cantidad de movimiento en la direccion x
con respecto al tiempo.

o % (rpv, v, ) representa la variacion en la direccién x por el término de conveccion
en coordenadas cilindricas.

o Z_Z representa la variacion de la densidad en la direccion x.

o 1u(2 aa_? - E(V - ¥) termino de viscosidad en la direccién x.

vy

. TH(E

vy

5 ) es el termino de viscosidad por las derivadas radiales.
X

e F, Fuerza externa en direccidn x que pueda presentarse.

Y por:
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9]

10
a (,D'Ur) + m (T',Dle?r ) +

o, (rpvyv;)

v, 0vy 10 av,

9 +—=| + 2
r
o, 1 e, [TH\ 7T,

_ +16[ 9]
0r 1o, il

2(V V)
3 v
UT 2” - UZZ
— Zﬂr—2+§(v 17)+ T‘f‘Fr
Donde:

5 v,  0v, vy 8
vov= 0x + ar r

Ecuacion 4.6 Ecuacion de divergencia del campo de la velocidad

Donde:

ov . . .
o a—; se refiere a la derivada parcial de la componente v, con respecto a la coordenada

X.
ov .
o 6_rr es la derivada de la componente v, con respecto a la coordenada r.

V. , - . . . . -/
o TT es el término adicional que surge debido a la variaciénenr,

Esta expresion representa como el campo de velocidad v cambia en todas las direcciones en
coordenadas cilindricas y es til en la formulacién de ecuaciones de la dinamica de fluidos

en sistemas con simetria cilindrica.

4.1.3 Transporte de Especies
ANSYS FLUENT puede modelar la mezclay el transporte de especies quimicas resolviendo
ecuaciones de conservacion describiendo las fuentes de conveccion, difusion y reaccion para

cada especie componente.

Cuando se procede a resolver ecuaciones de conservacion para especies quimicas, ANSYS
FLUENT predice la fraccion de masa local de cada especie, Y; , a través de la solucién de
una ecuacion de conveccion-difusion para la especie. Esta ecuacion de conservacion toma la

siguiente forma general:
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a - e (9)
a(ﬂyi) +V-(pvY) ==V ], + R + 5

Ecuacidn 4.7 Ecuacion de Transporte de Especies

Donde:

d . . . :
¢ - (pY;) representa la tasa de cambio en el tiempo de la fraccién de masa en la especie

pY; con respecto al tiempo t en una mezcla de fluidos, y p es la densidad de la mezcla.

e V- (pvY;) significa el transporte de la especie debido al movimiento general del
fluido.

o -V ﬁ Esto toma en cuenta el transporte de la especie con su gradiente de
concentracion, con el termino negativo significa que tiende a reducir los gradientes
de concentracion.

e R; presenta la produccién o consumo de la especie debido a las reacciones quimicas.

e S, este término representa la inyeccion o eliminacion de una especie en el sistema.

Esta ecuacion describe como cambia en el tiempo la cantidad de una especie i en una mezcla
de fluidos o reactivos, considerando factores como la adveccion (transporte debido al
movimiento del fluido), la difusion (debido a gradientes de concentracion), las reacciones
quimicas (produccién o consumo de la especie) y las fuentes o sumideros externos. Es
fundamental para entender como se comportan las especies quimicas en un sistema en

movimiento o en reaccion.
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5 Capitulo Resultados

5.1 Propuesta de malla computacional

El siguiente paso es la realizacion de la malla para la cual se comienza con la determinacion
de la malla donde se establece en la opcién de sizing que significa tamafo, es decir
determinaremos el tamafio de nodo e inflation para mejorar la precision de los resultados
mediante la creacion de una capa de elementos refinados cerca de las superficies solidas
donde las propiedades del flujo cambian rapidamente, con ello se determina el tamafio de los

nodos y capas en las que trabajara la malla para el modelo del fluido.

0.00 1000.00 2
I 2 .

500.00 1500.00

Figura 5.1 Mallado de geometria con ANSYS FLUENT

Los parametros utilizados para este estudio se muestran a continuacion, donde se especifican
los parametros del sizing, inflation y numero de nodos con los cuales se realiza esta

preparacion.
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Details of "Body Sizing" - Sizing

[=]| Scope e
Scoping Method | Geometry Selection
Geometry 3 Bodies
[=]| Definition
Suppressed Mo
Type Element Size
Element 5Size 1000 mm
Figura 5.2 Pardmetros de sizing en ANSYS FLUENT
Details of "Inflation” - Inflation e i i - j;l_ M
- Scope
Scoping Method Geometry Selection
Geometry 3 Bodies
- Definition
Suppressed Mo
Boundary Scoping Method | Geometry Selection
Boundary 7 Faces
Inflation Option Smooth Transition
Transition Ratio Default [(0.272)
Maximum Layers 15
Growth Rate 2
Inflation Algorithm Pre

Figura 5.3 Pardmetros de inflation en ANSYS FLUENT

Maodes

35988

Elements

85823

Figura 5.4 Resumen de nodos y elementos a resolver ANSYS FLUENT
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Es importante nombrar para los elementos cada zona a tratar junto con la entrada y salida que
realizara el elemento para que el programa comprenda los pasos a seguir de cada seccion y

pueda procesar correctamente los datos.

T =,

O Mamed Selections

..... #‘. m |r|IE'|:
..... #‘. m nuﬂet

----- IO body inlet
----- IO body outlet

..... ".r m Euhtrate
----- 0 body substrate

Figura 5.5 Mallado de geometria con ANSYS FLUENT

79



MODELACION NUMERICA DEL FLUJO DE CONTAMINANTES EN UN REACTOR ABSORBEDOR DE LECHO
FIJO

5.2 Condiciones de Frontera
Para las condiciones de frontera se establecen los pardmetros necesarios para la funcion
correcta del programa a continuacion se muestra paso a paso la colocacién de los datos para

el problema a tratar mostrando en el programa ANSY'S.

Y ahora si pasamos a las condiciones de frontera, donde primero utilizamos el modelo de

viscosidad de k-épsilon (2eqgn)

B Viscous Madel X
‘| Model Model Constants
Inviscid Cmu -
) Laminar 0.09
Spalart-Allmaras (1 eqn) C1-Epsilon
®! k-epsilon (2 eqn) 1.44
k-omega (2 eqn) C2-Epsilon
Transition k-kl-omega (3 eqn) 1.92
Transition S5T (4 eqn) TKE Prandt! Number
Reynolds Stress (7 eqgn) 1

Scale-Adaptive Simulation (SAS) | +pg prandt Number
Detached Eddy Simulation (DES) 1.3

Large Eddy Simulation (LES) Energy Prandtl Number

k-epsilon Model 0.85
® Standard Wall Prandtl Number -
RNG
Realizable User-Defined Functions
Turbulent Viscosity

Hear-Wall Treatment
®! Standard Wall Functions
Scalable Wall Functions
Mon-Equilibrium Wall Functions

none i
Prandtl and Schmidt Numbers
TKE Prandtl Number

none i
Enhanced Wall Treatment
TDR Prandtl Number
Menter-Lechner
none i

User-Defined Wall Functions
Energy Prandtl Number

Options ToT =
Viscous Heating

Curvature Correction

Wall Prandt! Number

none i
Production Kato-Launder

Froduction Limiter Turbulent Schmidt Number -

B (cance| [netp ]

Figura 5.6 Modelo de viscosidad del sistema
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Después seleccionamos Species Transport para indicar la mezcla de fluidos

B Species Model X
Model Mixture Properties
Off Mixture Material
® Species Transport | mixture-template - | _Edit---_|

homFremizediGombustion {Import CHEMKIN Mechanism...|

Premixed Combustion
Partially Premixed Combustion Number of Volumetric Species | 3

Composition PDF Transport

Reactions [Select Boundary Species ‘

Volumetric [Select Reported Residuals |

Options

V| Tnlet Diffusion Thermodynamic Database File Name .

| Diffusion Energy Source 3~1\w221\fluent\fluent22.1.0\\isat\data\\thermo.db Browse...|
Full Multicomponent Diffusion

Thermal Diffusion

3 o) (et o)

Figura 5.7 Seccion de transporte de especies en el programa

Una vez activada esta opcion gue se observa en la imagen podemos actualizar las propiedades

del sistema, y agregar los fluidos que deseemos estudiar en este caso el CO.y el aire.

"] DELLEIJ' VIS Ly
-) &% Materials
=) &¢ Fluid
& air
£% carbon-dioxide
+ £¢ solid
- £ Mixture
=) &% mixture-template
& water-vapor
£ oxygen
£% nitrogen

Figura 5.8 Cambio de fluidos

El siguiente paso es colocar las condiciones de frontera comenzando con velocidad inicial

para este primer analisis utilizaremos 1 m/s ya que en la manifestacion de impacto ambiental
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de la planta GEDESA 1, se especifica que desde esa velocidad parte la salida de las

chimeneas en las centrales eléctricas.

Zone Mame
inlet

Momentum Thermal Radiation Spedes DPM Multiphase Potential Structure uDs

Velocity Specification Method| Magnitude, Normal to Boundary

Reference Frame| Absolute -

Velocity Magnitude [m/s] 1 -

Supersonic/Initial Gauge Pressure [Pa] o -
Turbulence

Specification Method| Intensity and Viscosity Ratio 7

Turbulent Intensity [%]‘: 5 Ql -

Turbulent Viscosity Ratio| 10 -

B (cose) (]

Figura 5.9 Condicién de frontera velocidad inicial

Después con la temperatura de 100° centigrados que son 373.15°K definida también como

inicial por ser de esta manera donde parte la temperatura en las salidas de las chimeneas

termoeléctricas.
B velocity Inlet X
Zone Name
inlet
Momentum Thermal Radiation Spedes DPM Multiphase Potential Structure ups
Temperature [K]| 373.15 h

(o) ()

_ = Fsr= sv== srafioric

Figura 5.10 Condicion de frontera temperatura inicial

Después comenzamos con la especificacion de los gases que componen la entrada como se
planteé con el CO; y aire, con una proporcion igual para observar de mejor manera su
distribucion.
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B8 velocity Inlet X
‘one Name
inlet
Momentum | Thermal | Radiaton | Spedes | DPM | Mulphase | Potentisl | Structure | UDS
Specify Species in Mole Fractions

Species Mass Fractions

h2o| g -

02 0.5 bt
02 0.5 ot
YT | Close ‘ Help ‘

Figura 5.11 Condicion de frontera mezcla de fluidos

Colocamos la porosidad del sustrato de 0.6, determinando en este caso la retencion del
sustrato de CO2, debido a los estudios realizados por Chavez en el 2012 del comportamiento

de las aminas, donde en su estructura de porosidad se maneja en el rango de 0.4-0.8 de
porosidad para la retencion de COa.

Material Name| mixture-template  ~ | [Edit...|
Frame Motion 3D Fan Zone Source Terms
[ Mesh Motion ¥/ Laminar Zone Fixed Values

! Porous Zone

Reference Frame Mesh Motion Porous Zone 3D Fan Zone Embedded LES Reaction Source Terms Fixed Values Muiltip
Conical
Fluid Porosity
Porosity 0.6 | -
Heat Transfer Settings
e i Solid Material Name  aluminum ~ | [edit..|
o Equiibrium —

Non-Equilibrium

Anisotrapic Species Diffusion

Relative Viscosity
constant ~ | Edit...

1

Figura 5.12 Condicion de frontera porosidad del lecho fijo

Con esos datos inicializamos el calculo con los parametros seleccionados para visualizar
correctamente el estudio propuesto.
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< Task Page
Hybrid Tnitialization
# Standard Initialization
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G

Compute from

inlet &

Reference Frame
@) Relative to Cell Zone
Absolute

[Tl Ten]

Initial Values
Gauge Pressure [Pa] -
0
X Velocity [mfs]
o
¥ Velocity [m/s]
25

il @l Tl

Z Velocity [m/s]
o

Turbulent Kinetic Energy [m%/s2]
2.34375

Turbulent Dissipation Rate [m?/s7]
4326.615
h2 =

o
Imt\ahzel Resetl Patch... Spec\es‘

Reset DPM Sources  ResetLWF  Reset Statistics E

VOF Check
c
- B Do

Figura 5.13 Inicializacion de corrida de calculos

Después colocamos el numero de iteraciones para que el programa calcule las condiciones
del sistema

= |

Run Calculation [- ‘

Check Case... | [Update Dynamic Mesh

Pseudo Time Settings l

Fluid Time Scale \
Time Step Method Time Scale Factor

Automatic - 1 ‘

Length Scale Method  verbosity ‘

\

\

Conservative - 0

Solid Time Scale

Time Step Method Time Scale Factor
Automatic hd 1
Parameters ‘
Number of Tterations Reporting Interval ‘

1000| = [1
Profile Update Interval ‘
1 .
Solution Processing
Statistics
Data Sampling for Steady Statistics
Data File Quantities...

Solution Advancement

[ Calculate

Figura 5.14 Establecimiento de numero de iteraciones a calcular del sistema
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Corremos la simulacion con 1000 iteraciones, ya que, en la investigacion doctoral de
Ascencio en 2017, menciona que a partir de este nimero de iteraciones se obtienen datos

confiables para un estudio de simulacion de fluidos por computadora.

Sohition Processing
Statistics
Data Sampiing for Steady Statistcs

Deta File Quanties.

Solution Advancement

o Colculote | oo
B N

Figura 5.15 Corrida de simulacion con los pardmetros establecidos

Y obtenemos la finalizacién de la simulacion para analizar los datos

Sohathon Processing
Statistics 0 selected. ol

Oata Sampling for Steady Statistics

-
3

Figura 5.16 Finalizacion de los calculos por parte del programa
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5.3 Visualizacion de resultados

Una vez terminada la simulacion se procede a realizar el analisis con los graficos que nos
puede mostrar el programa. Como se observa en la figura 5.17 referente a las zonas en las
que se encuentra dividido el reactor, al entrar en contacto con la zona porosa se reduce
considerablemente la velocidad casi a ser nula y aumentando al momento de salir por la

reduccion de area de la geometria.

i NAnsys
Velocity Magnitude 2022 R1
1.30e+00

STUDENT
1.17e+00

1.04e+00
9.08e-01
7.78e-01
6.48e-01
5.19e-01
3.89e-01
259e-01
1.30e-01

0.00e+00
e

Figura 5.17 Grafico por zonas de velocidad del reactor

Otro grafico que se puede obtener es donde se los vectores de la velocidad donde podemos
analizar la direccion en la que se mueve el fluido con la gran disminucion de velocidad al

atravesar el medio poroso.
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vector-1
Velocity Magnitude
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9.50e-01
8.14e-01
6.79e-01
5.44e-01
4.08e-01
2.73e-01
1.38e-01

2.15e-03
s ]

Figura 5.18 Grafico vectorial de velocidad del fluido dentro del reactor

Ansys
2022 R1

STUDENT

&=

Con los datos obtenidos fue posible realizar la siguiente tabla donde se muestra la velocidad

contra la distancia recorrida por el fluido, en la cual realiza su recorrido de forma vertical

dentro del reactor y la subdivision segun la zona donde se encuentra.
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Tabla 5.1 Tabla distancia vs Velocidad

Posicién | Velocidad
Vertical Entrada
(metros) (m/s) Zonas
0 1
0.25 1
0.5 1
0.75 1 Entrada
1 1
1.25 1
15 1
1.75 0.2
2 0.2 Medio
2.25 0.1 Poroso
2.5 0.15
2.75 0.45
3 0.6
Salida
3.25 0.75
4 0.8

Como se observa la disminucion de velocidad comienza al ingresar en la zona porosa

reteniendo el fluido y su avance, este dato es importante ya que después de realizar la gréfica
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siguiente. Entendemos como el comportamiento del fluido cambia con el movimiento dentro

de la zona porosa.

1.2

0.8

0.6

0.4

0.2

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4 4.5

velocidad entrada (m/s) velocidad zona porosa (m/s) velocidad de salida

Figura 5.19 Grafico vectorial de velocidad del fluido dentro del reactor

Como observamos podemos determinar el comportamiento que mantiene la velocidad en
cada etapa donde en la zona de entrada mantiene la velocidad de 1m/s y con la zona porosa
reduce considerablemente hasta por debajo de los 0.2 m/s y de ahi al salir vuelve a aumentar

la velocidad previo a salir del reactor.

En este ensayo podemos concluir que la variabilidad de la velocidad en el medio poroso sera
determinante para encontrar en diferentes ensayos cual es la porosidad que ayudara a realizar

correctamente la retencidn segun lo requiera el proceso quimico a analizar.
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5.4 Cambio de parametro zona porosa

El siguiente paso es variar los pardmetros de interés para observar que cambios sufre el
sistema y como se afecta el funcionamiento del reactor. EI primer paso consiste en modificar
el tamafio de la zona porosa con la cual veremos como cambia la retencion del fluido para
seleccionar el nivel de espesor del medio poroso mas benéfico para que se lleve a cabo la

reaccion.

Como se observa en la figura 5.20 se realiza el cambio de espesor de zona porosa de 1 metro
a 0.5 metros, para asi observar los cambios que sufre la velocidad dentro del reactor.

$0.500 m.

]
T ps0m

0.500
1

|

Figura 5.20 Cambio de espesor de zona porosa a 0.500

2.000 m.

Realizando este cambio en el espesor de la zona porosa Unicamente, obtenemos la siguiente
tabla y graficos de como cambia el movimiento dentro del reactor, manteniendo los demas
parametros iguales Unicamente con el ajuste en el espesor de la zona porosa. Como existe un
medio que retiene el fluido provoca una disminucion de velocidad lo cual es un indicador de

gue existe una retencién dentro de la zona porosa.
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Tabla 5.2 Tabla distancia vs Velocidad zona porosa de 0.500

Posicion Vertical | Velocidad Entrada (m/s) Zonas
0 1
0.25 1
0.5 1

0.75 Y Entrada
1 1
1.25 1
1.5 1
1.75 1

Medio

2 0.3 Poroso
2.25 0.2
2.5 0.3
2.75 0.45

3 0.5 Salida
3.25 0.75
4 0.8

Como se puede observar el comportamiento en comparacion con la primera simulacion es

muy similar se obtiene una disminucién de velocidad en la zona porosa, pero retiene un

menor tiempo por ende la velocidad aumenta rapidamente al salir de la zona porosa. En la

figura 3.26 se puede observar como la retencion se lleva acabo en un tiempo reducido a

comparacion con el estudio anterior de espesor de zona porosa de 1m.

04

0z

—— velocidad entrada (m)s]
05 1 ™ 15

velocidad zona porosa (my's]
) &

velocidad de salida
35

45

Figura 5.21 Gréfica de velocidad con cambio de espesor zona porosa 0.500
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El siguiente cambio es aumentar el espesor de la zona porosa ahora a un espesor de 1.5m
como se observa a continuacion en la figura 3.27. Para observar si el comportamiento se

mantiene similar.

$0.500 m.

0.500 m.

2.000 m. 1.500

1.000 m.

Figura 5.22 Cambio de espesor de zona porosa 1.500

Una vez realizado el cambio de espesor y al realizar la simulacion correspondiente obtenemos
la tabla siguiente donde podemos ver el comparativo de la distancia recorrida vs la zona

porosa y asi analizar los resultados correspondientes.

Tabla 5.3 Tabla distancia vs Velocidad zona porosa de 1.500

Posicion Vertical | Velocidad Entrada (m/s)| Zonas
] 1
0.25 1

05 1 Entrada
0.75 1
1 1
1.25 1
1.5 0.3

1.75 0.2 -

2 0.15 Poroso
2.25 0.1
2.5 0.1
2,75 0.2

2 93 salida
3.25 0.4
4 0.45

Como podemos observar la retencion con una zona porosa con un espesor menor reduce la

retencion del medio poroso y la velocidad interna es mayor en la salida en comparacién con
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la primera simulacion como lo podemos verificar en la figura 5.23 donde se muestra
nuevamente la retencion del fluido dentro de la zona porosa. Al aumentar el espesor de la
zona porosa produce una retencién mayor y en la salida es menor la velocidad al momento
de abandonar el reactor. Con lo cual, aunque parece l6gico que al realizar estos cambios como
ciertamente muy predictivos, nos ayuda a esclarecer que el comportamiento simulado si es

preciso con los planteamientos establecidos.

—velocidad entrada [m/s) velodidad zona porosa (m/s) velocidad desalida

Figura 5.23 Gréfica de velocidad con cambio de espesor zona porosa 1.500

5.5 Cambio de parametro porosidad

El siguiente cambio realizado sera en relacién a la porosidad del elemento. Para esta
simulacion el aspecto a cambiar serd utilizando el espesor inicial del medio poroso, se
realizara una simulacion con una porosidad mayor (0.8) y menor (0.6), buscando comprobar
que con una porosidad alta el fluido tendra una retencion por un mayor tiempo y a su inversa
con una porosidad baja. Recordemos que la porosidad inicial es la que se muestra en la figura
5.24.

Conical

Fluid Porosity
Forosity| 0.6 B

Figura 5.24 Porosidad inicial
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El anélisis para la porosidad partirda de una porosidad de 0.4 para observar en la fig. 5.25

como se comporta el fluido dentro del medio poroso. Y en la tabla

Fluid Porosity
Porosity 0.4 -

Figura 5.25 Cambio de porosidad 0.4

Tabla 5.4 Tabla velocidad interna dentro del medio poroso porosidad 0.4

Distancia Velocidad maxima medio poroso
1.75 0.1
2 0.05] Medio
2.25 0.1] Poroso
2.5 0.1

Para la siguiente simulacion se utiliza una porosidad de 0.8 y asi obtener una conclusion de

coémo trabaja el programa con los parametros establecidos.

Fluid Porosity
Porosity 0.8 -

Figura 5.26 Cambio de porosidad 0.8

Tabla 5.5 Tabla velocidad interna dentro del medio poroso porosidad 0.8

Distancia Velocidad maxima medio poroso
1.75 0.3
2 0.35] Medio
2.25 0.32] Poroso
2.5 0.35
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Con el cambio de porosidad se observa que tiene un cambio significativo en comparacion de
la primera simulacion, donde al trabajar con una porosidad alta (0.8), se observa que el
avance que tiene el fluido es mayor, en comparacion con una porosidad alta (0.4) donde el
movimiento del fluido reduce considerablemente en comparacion con la primera simulacion.
Con este analisis podemos concluir que el nivel de porosidad es un factor determinante para

que el fluido se mueva con una mayor facilidad o en su caso se retenga por un mayor tiempo.

5.6 Modificacion de parametros a partir de la primera simulacion

Como podemaos observar con los cambios en el parametro de la porosidad podemos concluir
y entender que con una porosidad baja se tiene una retencién mayor del fluido, mientras con
una porosidad alta el movimiento del fluido es mayor. Con estos elementos variables
podemos realizar una simulacion adecuada utilizando la porosidad que se acerque a la

realidad con los datos que maneja las aminas, que esta tesis ha planteado.

5.6.1 Anadlisis de independencia de malla para caso final

Para llevar correctamente un analisis de independencia de malla es necesario realizar un
estudio variando diferentes tamafios de elementos para asi encontrar un esquema que nos
permita obtener datos que sean confiables para determinar la precision de los resultados. Para

este caso en particular se utilizaron 3 diferentes tamafios de elementos los cuales son:

Tabla 5.6 Tabla de tamafio de elemento para andlisis de independencia de malla

Nombre Tamaiio

Gruesa 0.5 mm

Mediana 0.4 mm

Fina 0.3 mm

Al realizar estos cambios la simulacién cambiara de forma considerablemente empezando
por la malla la cual cambiara en su calidad ortogonal, nimero de nodos y de elementos, con
esto podremos tener una idea de como cambiara la precision a continuacion se muestra una
tabla comparativa donde se muestra el cambio que sufre el mallado con el cambio de tamafio

de elemento.
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Tabla 5.7 Tabla comparativa de calidad, nodos y elementos de malla gruesa, media y fina

Tamafio Calidad O|Modos Elementos
Grueso 0.5|mm 0.8053 35,988 83,823
Medio 0.4 mm 0.81021 71,976 171,646
Fino 0.3 |mm 0.81038 143,952 343,292

Este cambio al correr las simulaciones podemos observar que los resultados cambian
considerablemente por lo tanto se establece un comparativo de la velocidad promedio que se
tiene dentro de la zona porosa para comparar que tanta diferencia existe entre uno y otro, para

elegir el tamafio con una buena precision y consuma menor tiempo de simulacién.

Tabla 5.8 Tabla comparativa de velocidad promedio de la zona porosa

Mumero de Velocidad Media en el
Reynolds  [Mallado medio poroso % Velocidad
Grueso 0.2|m/s -06%
21,700 Medio 0.105(m/ = -3%
Fino 0.102[m/=s 0%

Como se observa la velocidad promedio cambia considerablemente con los pardmetros
actuales, y podemos observar que la diferencia entre las mallas fina y media no existe una
diferencia considerable ya que se tiene un error del 3%y la literatura presentada por Berrones,
2017 una simulacién con 5% de error es permisible. Con lo cual podemos ir considerando
utilizar la malla media por significar menos tiempo de cémputo y mantiene un error

permisible.

Ahora, con esto comenzaremos a cambiar pardmetros que nos permitan asegurarnos que
malla es la mas adecuada, como la velocidad es la que nos interesa saber debi6é a que su
disminucion dentro el fluido nos permite saber que existe la retencion del fluido dentro del
medio poroso, asi que sera la que utilizamos, aunque al cambiar la velocidad de entrada nos
Ilevara a que el nimero de Reynolds cambie y por ende exista una turbulencia mayor o menor
segun sea el caso, previo a esto sera necesario recalcular Reynolds para entender y comparar
el comportamiento que tendréa el sistema. En la figura 5.27 se muestra el cambio de nimero

de Reynolds con una velocidad de 1m/s, 1.5m/sy 2 m/s.
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m
0.5m * 1—* 0.946 kg /m3 ,
NRe = S = 21,797 ‘ Velocidad 1m/s
¢ 2.17 + 10-5kg/ms
m
0.5 1.5—%0.946 k 3
NRe = Mo *_ g/m = 32,695 ‘ Velocidad= 1.5 m/s
2.57 * 10~5kg/ms
m
NRe = 0.5m x 2= 0.946 kg /m® _ 43504 Velocidad=2 m/s
©T T 293+105kg/ms =

Figura 5.27 Cambio de Numero de Reynolds con cambio de velocidades de entrada

Ahora con esto comenzaremos a cambiar parametros como lo son la velocidad de entrada y
la porosidad de la amina, que nos permitan asegurarnos que malla es la mas adecuada, como
la velocidad es la que nos interesa saber debi6 a que su disminucion dentro el fluido nos
permite saber que existe la retencion del fluido dentro del medio poroso, asi que seré la que
utilizamos, aunque, al cambiar la velocidad de entrada nos llevara a que el numero de
Reynolds cambie y por ende exista una turbulencia mayor o menor segln sea el caso previo
a esto sera necesario recalcular Reynolds para entender y comparar el comportamiento que
tendra el sistema. En la figura 5.27 se muestra el cambio de numero de Reynolds con una
velocidad de 1m/s, 1.5m/s 'y 2 m/s.

Una vez determinado esto se procede a correr la simulacion una vez més con los diferentes
nimeros de Reynolds y comparar las velocidades promedio resultantes para ahora si
determinar que malla resulta mas precisa y con un tiempo computacional reducido que sea
mas facil y rapido a utilizar para que sea mas eficiente la obtencidn de resultados sin tanto
tiempo de consumo y pueda replicarse. En la tabla 5.9 se muestra el comparativo de velocidad
promedio donde se obtienen los comparativo de error que existe entre los diferentes espesores

de elemento y los aumentos de velocidad de entrada.
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Tabla 5.9 Tabla comparativa de cambio de Nimero de Reynolds y tamafio de malla

Mdmero de Velocidad Media en el
Reynolds Mallado medio poroso % Velocidad
Grueso 0.167|m/s -63.73%
21,700 Medio 0.105|m/s -2.94%
Fino 0.102|m/s 0.00%
Grueso 0.275(m/s -125.41%
32,695 Medio 0.127m/s -4.10%
Fino 0.122({m/s 0.00%
Grueso 0.295|m/s -130.47%
43,584 Medio 0.132|m/s -3.13%
Fino 0.128(m/s 0.00%

Con esta informacion obtenida y analizando los porcentajes de error que existen entre los 3

mallados y nimero de Reynolds podemos concluir que el uso de una malla media de 0.4mm

es la més adecuada para obtener resultados confiables, por tener un rango de error debajo de

5% que representa un ejemplo aceptable y con un tiempo computacional reducido en

comparacion con la malla fina, con lo cual es la mejor opcion a utilizar.

5.6.2 Analisis de velocidades dentro del reactor

Una vez analizada la independencia de malla el siguiente paso es realizar las simulaciones

con la malla ajustada con mejores caracteristicas de precision y tiempo computacional. Con

esta informacion se procede a realizar la modificacién de valores que permitan analizar el

comportamiento con el cambio de velocidades de 1m/s, 1.5 m/s 'y 2 m/s. en las siguientes

graficas se muestran los cambios que se generan.
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Figura 5.28 Velocidad promedio del flujo a velocidad de entrada de 1m/s

En la figura 5.29 se muestra la velocidad promedio que maneja el fluido y como se comporta el fluido
en sus 3 fases de entrada dentro del medio poroso y la salida, se repiti6 este proceso para las diferentes

velocidades y asi comparar su comportamiento y que diferencia tiene.

0.8
0.6
0.4
0.2
0
0 0.5 1 15 2 25 3 3.5 4 45
Entrada Medio Poroso Salida

Figura 5.29 Velocidad promedio del flujo a velocidad de entrada de 1.5m/s
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Figura 5.30 Velocidad promedio del flujo a velocidad de entrada de 2 m/s

A manera de resumen de este estudio se muestra la tabla siguiente con los promedios de

velocidad obtenidos.

Tabla 5.10 Resumen de modificacién de velocidad

Velocidad | Velocidad Distancia
de mediaen | recorrida del
entrada | Medio poroso | medio Poroso
1mi/s 0.196 0.1m
1.5m/s 0.108 0.5m
2m/s 0.126 0.85m

Al realizar las simulaciones solo con la modificacién de velocidades de entrada, se puede
observar que, con un aumento en la velocidad de entrada del fluido, dentro del medio poroso
se mantiene por mayor tiempo una velocidad constante, por lo tanto, podemos concluir con
esto que para que la reaccion quimica tenga mayor tiempo para reaccionar una velocidad de

entrada alta mantendra por mayor tiempo el fluido.
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A continuacion, se realiza el cambio en la simulacion de porosidad en conjunto con la
velocidad para observar el comportamiento que este tiene, y asi elegir que combinacion
resulta mas benéfica para nuestro estudio. Para esto se alterna el cambio de porosidad de 0.4
y 0.8, ya que con 0.6 se tienen los valores completos en la primera simulacion, se realiza la
simulacion de estos valores en conjunto con las velocidades como se observa en los graficos

siguientes.

12

VR

0.6

0.4

0.2

25 3 35 4 45

[

4] 0.5 1 15

— Entrada hMedio Poroso Salida

Figura 5.31 Velocidad promedio de 0.3 m/s dentro del flujo del medio poroso a velocidad de entrada de 1

m/s porosidad 0.4

Como observamos en esta primera figura 5.31 con una velocidad de entrada de 1 m/s 'y una
porosidad de 0.4, se obtiene una velocidad promedio en la zona porosa de 0.3 m/s y recorre
a esta velocidad un total de 0.65 metros del total de 1 metro que abarca el medio poroso.

101



MODELACION NUMERICA DEL FLUJO DE CONTAMINANTES EN UN REACTOR ABSORBEDOR DE LECHO
FIJO

12

0.8

0.6

04

0.2

=

05 1 15 25 3 35 4 45

(%]

— Entrada Medio Poroso Salida

Figura 5.32 Velocidad promedio de 0.25 m/s dentro del flujo del medio poroso a velocidad de entrada de 1
m/s porosidad 0.8

En la figura 5.32 obtenemos que con una velocidad de entrada de 1 m/s y una porosidad de
0.8, se obtiene una velocidad promedio en la zona porosa de 0.25 m/s y recorre a esta
velocidad un total de 0.85 metros del total de 1 metro que abarca el medio poroso. Con esta
informacién podemos entender que, una porosidad elevada reducira considerablemente la
velocidad pero que, también con una porosidad alta se mantiene por mayor tiempo estable la
velocidad dentro del medio poroso, ya que con la porosidad de 0.4 se mantiene durante 0.65

metros, mientras que con la de 0.8 permanece por 0.85 metros.
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Figura 5.33 Velocidad promedio 0.47 m/s dentro del flujo del medio poroso a velocidad de entrada de 1.5

m/s porosidad 0.4

En esta simulacion presentada en la figura 5.34 obtenemos que con una velocidad de entrada
de 1.5 m/s y una porosidad de 0.4, se obtiene una velocidad promedio en la zona porosa de
0.47 m/s 'y recorre a esta velocidad un total de 0.3 metros del total de 1 metro que abarca el

medio poroso.
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Figura 5.34 Velocidad promedio 0.37 m/s dentro del flujo del medio poroso a velocidad de entrada de 1.5

m/s porosidad 0.8

En la siguiente simulacién mostrada en la figura 5.40, obtenemos que con una velocidad de
entrada de 1.5 m/s y una porosidad de 0.8, se obtiene una velocidad promedio en la zona
porosa de 0.37 m/s y recorre a esta velocidad un total de 0.75 metros del total de 1 metro que

abarca el medio poroso.
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Figura 5.35 Velocidad 0.35 m/s dentro del flujo del medio poroso a velocidad de entrada de 2 m/s porosidad
0.4

Cuando pasamos a simular a una velocidad de entrada de 2 m/s y una porosidad de 0.4, como
se muestra en la figura 5.36, se obtiene una velocidad promedio de 0.35m/s y se recorre una

distancia en la zona porosa de 0.75m. para pasar finalmente a una altima simulacion.
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Figura 5.36 Velocidad promedio de 0.32 m/s dentro del flujo del medio poroso a velocidad de entrada de 2

m/s porosidad 0.8

Con esta ultima simulacion utilizando una velocidad de entrada de 2 m/s y una porosidad de
0.8, como se muestra en el grafico de la figura 5.36, se obtiene una velocidad promedio de
0.32m/s y se recorre una distancia en la zona porosa de 0.85m., la cual resulta muy similar
con la simulacién de 0.4 de porosidad en comparacion con las simulaciones con una
velocidad mas baja. Esta relacion nos permite entender que, entre mas alta sea la velocidad,
esta se mantendra constante por un mayor tiempo, con esta caracteristica concluimos que
para que la velocidad sea constante dentro del mayor tiempo posible debe ser lo mas alta
posible.
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A manera de resumen se presenta la siguiente tabla con los resultados obtenidos del estudio

de la porosidad en conjunto con el cambio de velocidad.

Tabla 5.11 Resumen de cambio de porosidad en conjunto con velocidad

Velocidad Velocidad | p;tancia
media en .
de Porosidad _ recorrida
Medio del medio
entrada
pOroso Poroso
0.4 0.3 0.65m
1 m/s
0.8 0.25 0.85m
04 0.47 0.3m
1.5 m/s
0.8 0.37 0.75m
0.4 0.35 0.75m
2 m/s
0.8 0.32 0.85m

Como se puede observar, el cambio combinado de porosidad con velocidad funciona de

manera similar en los 3 casos, a mayor aumento de porosidad la velocidad disminuye

constantemente reteniendo el fluido y permitiendo que exista una velocidad constante por un

tiempo maés extendido ademas que entre mayor sea la velocidad de entrada, su velocidad se

mantiene constante dentro del material poroso.

Obteniendo estas conclusiones se procede a realizar una simulacion con pardmetros

propuestos de flujo transitorio con las caracteristicas siguientes.
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5.7 Simulacion en estado Transitorio

Con los datos obtenidos con las simulaciones anteriores se procede a realizar una simulacion
ahora en estado transitorio, con el objetivo de analizar el comportamiento del flujo con las
caracteristicas que permiten una retencion por un tiempo mas extendido, ya que, una
retencion por un periodo de tiempo maés largo contribuird a que la reaccion quimica de la

amina con el CO; se realice con mejores caracteristicas.

Tabla 5.12 Caracteristicas de simulacidn en estado transitorio

Parametro | Unidades

Tiempo 1500 seg.

Porosidad 0.8

Velocidad 2m/s

Espesor Im

Al realizar la simulacion con las caracteristicas mostradas en la tabla 5.12 observamos que
el recorrido total del flujo dentro del reactor con el cual realiza el recorrido completo en un
tiempo de 1015 segundos como se muestra en la figura 5.37, donde observamos el

movimiento total de la particula dentro del reactor.

! 1015 solution is converged

Writing "| gzip -2cf > SolutionMonitor.gz"...

Writing temporary file C:\Users\ACER\AppData\Local\Temp\flntgz-57563 ...
Done.

Figura 5.37 Convergencia de simulacidn transitoria

Con esto es posible visualizar el movimiento central que realiza una particula desde que entra
hasta que sale del reactor, en la gréfica siguiente se puede observar cémo su velocidad cambia
dentro de la zona porosa y se mantiene una retencién de casi 40 segundos, lo cual nos indica

que con las caracteristicas de porosidad se beneficiara a mantener el flujo un mayor tiempo.
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Figura 5.38 Grafico de simulacidn en estado transitorio con parametros establecidos

Con esta simulacion en estado transitorio con las caracteristicas de mejor retencién
encontradas en las simulaciones previas podemos concluir que dependiendo del tiempo que
requiera la reaccion quimica es la que dara la pauta para encontrar la mejor configuracion de
porosidad que requerimos, si por ejemplo deseamos que la retencion se lleve a cabo por 120
segundos, por ejemplo, habria que aumentar la porosidad de al menos .85 o0 0.9 y una

velocidad de 2.5 m/s.
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6 Conclusiones

El realizar un analisis mediante ANSYS FLUEN para el estudio sobre el flujo de

contaminantes en un reactor absorbedor de lecho fijo nos muestra datos valiosos para tomar

decisiones para estudios posteriores. La simulacion computacional se centra en analizar

diversos efectos fisicos que afectan el comportamiento de movimiento del fluido mediante el

medio poroso analizado. El andlisis se llevd acabo de diferente forma, comenzando con un

parametro inicial y terminando con una simulacion en estado transitorio. En la tabla siguiente

se muestran los resultados obtenidos después de cada simulacion.

Tabla 6.1 Caracteristicas de simulacion en estado transitorio

Tipo Parametros utilizados de retencion Resultados Obtenidos Conclusion
Simulacion
NUmero de
Simulacion Conclusion
1 Estacionaria e  Espesor zona porosa 1m. Primera simulacion con La simulacion inicial fue
. Velocidad entrada 1 m/s parametros iniciales segiin planteada adecuadamente
e  Porosidad 0.6 informacion investigada. ya que no hubo problemas
en la resolucién por
ANSYS FLUENT
2 Estacionaria e  Espesor zona porosa 0.5m. Segunda simulacion con cambio Nos permite tener el
e  Velocidad entrada 1 m/s en el pardmetro de espesor de primer comparativo con
e  Porosidad 0.6 espesor de zona porosa respecto a la primera
simulacion
3 Estacionaria . Espesor zona porosa 1.5m. Tercera simulacion con espesor Se puede observar que si
e  Velocidad entrada 1 m/s de 1.5m para hacer el cambia la retencién segin
e  Porosidad 0.6 comparativo entre las 3 la zona porosa
simulaciones disminuyendo la velocidad
considerablemente con
aumento de la porosidad
4 Estacionaria e  Espesor zona porosa 1m. Para la cuarta simulacion se Se ve una ligera
e  Velocidad entrada 1 m/s cambia la porosidad y ver como disminucidn de retencién
e  Porosidad 0.4 afecta esto es decir la velocidad es
mayor a una porosidad de
0.6 como al inicio.
5 Estacionaria e  Espesor zona porosa 1m. Durante la quinta simulacion se Se tiene una retencion

Velocidad entrada 1 m/s
. Porosidad 0.8

observa que la retencién es mayor
es decir la velocidad disminuye

ampliamente

mayor en comparativa con
la porosidad de 0.4 y 0.6

podemos concluir que con

una porosidad alta se tiene

una retencién mayor.
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Estacionaria

Espesor zona porosa 1.m.
Velocidad entrada 1.5 m/s
. Porosidad 0.6

Ahora cambiamos el pardmetro
de velocidad. Para ver como
reacciona podemos observar una
velocidad promedio 0.196 m/s

recorriendo 0.1m

Ademas de ver un
incremento en la velocidad
del fluido dentro de la zona
porosa también se observa

que esta velocidad se
mantiene constante por

mayor tiempo

Estacionaria

Espesor zona porosa 1m.
Velocidad entrada 2 m/s
. Porosidad 0.6

El cambio de velocidad nos arroja
un promedio de 0.126 m/s
recorriendo 0.85m

Podemos concluir que al
incrementar la velocidad se
mantiene constante por

mayor tiempo

Estacionaria

Espesor zona porosa 1m.
Velocidad entrada 1 m/s
e  Porosidad 0.4

Velocidad media de 0.3m/s

distancia recorrida 0.65m

Podemos observar cdmo
trabajan en conjunto el
cambio de velocidad y

porosidad

Estacionaria

Espesor zona porosa 1m.
Velocidad entrada 1 m/s
. Porosidad 0.8

Velocidad media 0.25 m/s y 0.85

m de distancia recorrida

Se observa como con un
aumento de porosidad y
velocidad se mantiene
constante por mayor

tiempo

10

Estacionaria

Espesor zona porosa 1m.
Velocidad entrada 1.5 m/s
. Porosidad 0.4

Velocidad media 0.47 m/sy 0.3m

de distancia recorrida

Se observa el cambio de
velocidad con una

porosidad baja

11

Estacionaria

Espesor zona porosa 1m.
Velocidad entrada 1.5 m/s
e  Porosidad 0.8

Velocidad media 0.37 m/s y

0.75m de distancia recorrida

Se empieza a observar que
entre mayor sea la
velocidad la distancia que
recorre a una velocidad

promedio es mayor

12

Estacionaria

Espesor zona porosa 1.5m.
Velocidad entrada 2 m/s
. Porosidad 0.4

Velocidad media 0.35 m/s y
0.75m de distancia recorrida

La velocidad de entrada es
un punto determinante para
que dentro del reactor se
mantenga constante por un

mayor tiempo.

13

Estacionaria

Espesor zona porosa 1.5m.
Velocidad entrada 1 m/s
e  Porosidad 0.8

Velocidad media 0.32 m/s y

0.85m de distancia recorrida

Se mantiene constante una
velocidad por una distancia

de tiempo mas amplia

14

Transitoria

e  Tiempo 1500seg

. Porosidad 0.8

Velocidad de entrada 2 m/s

Espesor zona porosa 1m

Podemos observar el realizar el
recorrido de una particula en 110

segundos

Observamos el flujo de una
particula dentro del reactor
con las caracteristicas de
retencién optimas

encontradas.
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e Simulacion y métodos utilizados: Se menciona el uso de simulaciones numéricas para
modelar el flujo dentro del reactor en sus diferentes zonas.

e Efectos identificados a partir del cambio de parametros: Se muestran los cambios del
flujo del fluido dentro del reactor cambiando pardmetros para encontrar una
configuracion mas eficiente. Como lo fue la porosidad de 0.8 con una velocidad de
entrada de 2 m/s y un espesor de 0.5m, la cual con las simulaciones previas se
concluyd que eran las mejores caracteristicas para modelar el reactor en estado
transitorio.

Con las primeras simulaciones se buscd obtener las mejores caracteristicas de retencion de
velocidad dentro del medio poroso para asi, realizar una simulacion en estado transitorio que
nos permita ver el desarrollo y flujo de una particula dentro del reactor.

La simulacion en estado transitorio permitié que se observara el movimiento de una particula
de inicio a fin dentro del reactor tardando en realizar el recorrido en 110 segundos,
dependiendo del tiempo que requiera la reaccion quimica es la que dara la pauta para
encontrar la mejor configuracion de porosidad que requerimos y que beneficie mejor a la

reaccion quimica.

Estos resultados dan apertura a realizar futuras investigaciones para desarrollar un modelo
quimico que sea benéfico para la reduccion de emisiones asociando este modelo de retencion
con el tiempo requerido para que se lleve a cabo y asi se retenga de una manera mas eficaz

el fluido contaminante dentro del reactor.
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7 Trabajos futuros

Esta investigacion aun puede abundar mas, ya que se obtuvo solo un resultado fisico de la
retencion propia que tiene el material poroso de las aminas. Pero se debe de continuar con
las caracteristicas quimicas para observar volumenes de masa del fluido que seran mas

importantes los puntos importantes son:

e % de retencion de masa del fluido
e Fluido resultante después de la reaccion quimica con la amina

e Propiedades y caracteristicas del fluido resultante como % de CO de la mezcla o la

generacion de una mezcla distinta.

e Realizacién de una simulacion de la reaccién quimica con las caracteristicas de
porosidad obtenidas.

e Realizacion experimental del reactor para validar datos simulados.
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