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Resumen

En este trabajo se estudio el efecto de la turbulencia en la hidrodinamica en un lecho
empacado con baja relacion didmetro de tubo-particula de 3.048 en un régimen de
Rep 702, 1050 y 1405. Para esto, el lecho empacado se modeld siguiendo dos
aproximaciones. En la primera se predijeron los perfiles de velocidad considerando
al sistema como pseudo-continuo y en la segunda se predijeron lo perfiles de
velocidad de manera local (aproximacion local) mediante la dinamica de fluidos
computacionales (CFD). En estas aproximaciones las predicciones se realizaron
con dos clases de modelos, las ecuaciones de Navier-Stokes (NS) y las ecuaciones
RANS (Reynolds averaged Navier Stokes) acopladas a dos modelos de turbulencia,
k-€ 0 k-w. Las ecuaciones RANS, se obtuvieron a partir de las ecuaciones de NS
que fueron temporalmente promediadas.

Los principales resultados en este estudio sugieren que para modelar la
hidrodindmica se usen las ecuaciones RANS pero que la viscosidad turbulenta sea
un pardmetro efectivo que sea estimado mediante el uso de observaciones de
velocidad experimentales u obtenidas mediante la aproximacién local, debido a la
mala prediccion de los modelos de turbulencia siguiendo la aproximacion del
pseudo-continuo lo que se relaciona con los términos heuristicos que se emplean
para considerar la generacién de turbulencia debido a la presencia del solido en el
lecho empacado.
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Nomenclatura

ay

Da

dk

Fr

Re
Re,

Rt

Area por unidad del volumen de solido
Coeficiente de Darcy

Didmetro del lecho empacado
Diametro de tubo

Diametro de la particula
Coeficiente de Forchheimer
Vector de aceleracion de gravedad
Flujo masico en el lecho

Tensor de permeabilidad
Permeabilidad en el lecho
Longitud del lecho

Presion

Numero de Reynolds

Numero de Reynolds de particula en el lecho

Radio del tubo

Posicion radial en el lecho
Vector de la velocidad intersticial
Velocidad superficial

Vector de velocidad superficial

Velocidad superficial axial

kg.m1s?



\%

Vo

Mef

Mt

Vi

VZ

Pf

Ps

Pb

e

CFD

Velocidad superficial radial

Velocidad superficial a la entrada del lecho

Volumen superficial de la particula
Viscosidad efectiva
Viscosidad del fluido

Viscosidad cinematica del fluido

Factor geométrico que afecta las resistencias viscosas

Factor geométrico que afecta las resistencias inerciales

Fraccién vacia en un lecho
Fraccién vacia promedio del lecho
Operador de laplace

Densidad del fluido

Densidad del sélido

Densidad del lecho

Disipacion viscosa

Disipacion viscosa turbulenta
Energia cinética turbulenta
Viscosidad turbulenta

Dinamica de fluidos computacional

kg.m?st

m?2.s?

kg.m3
kg.m3
KQsolido.m
m?/s3
1/s
m?/s?
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Capitulo 1

Introduccién

Parte de los estudios tedrico-experimentales en reactores de lecho empacado se
han dirigido a aquéllos que operan en forma no-isotérmica y no-adiabética, algunos
de los cuales operan con reacciones altamente exotérmicas. Estos reactores
pertenecen a una clase que se distingue por tener la presencia de gradientes de
temperatura y concentracion apreciables, ademas de una alta sensibilidad a
cambios pequefios en las condiciones de operacion (Castillo Araiza, C. 2007),
(Castillo Araiza, C.O. and Lépez Isunza, F. 2008). Particularmente, las reacciones
de oxidacion parcial se han llevado a cabo en reactores de lecho empacado con
una baja relacién didmetro de tubo-particula (dv/dp<10), ya que por su alta
exotérmicidad esta configuracion del sistema permite un adecuado enfriamiento de
la reaccién disminuyendo la desactivacion del catalizador por sinterizado, entre
otros fendbmenos asociados a la reaccion, lo cual se refleja en obtener selectividades
de interés para la industria (Bey, O. Eigenberger, G. 1997).

Para llevar a cabo tanto el disefio eficiente de un reactor catalitico como su
optimizacién es necesario construir un modelo adecuado que considere los distintos
fendmenos cataliticos y de transporte de momento, calor y masa. Trabajos tedricos
y experimentales sobre reacciones cataliticas de oxidacién parcial en reactores de
lecho empacado que presentan una baja relacion didp, han tenido por objetivo
desarrollar modelos para describir su estado estacionario y el comportamiento
transitorio; sin embargo, hasta el momento esto no ha sido exitoso debido a la gran
complejidad que representa describir la fuerte interaccion entre las reacciones
altamente exotérmicas y el transporte de momento, masa Yy calor dentro del reactor
(Nijemeisland, M.). Actualmente, la mayoria de los modelos propuestos en la
literatura (Castillo-Araiza, C. 2007; Daszkowski, T. Eigenberger, G. 1992; Lopez-
Isunza, F. 1983; Kaviany, M. 1995) describen el comportamiento de un reactor de
lecho fijo para una reaccion de oxidacion parcial en un sistema con una baja relacion
de di/dp se considera un comportamiento hidrodinamico del tipo piston y no toman
en cuenta la distribucion de fraccion vacia dentro de lecho como consecuencia de
la baja relacion de di/dp. Por otro lado, se sabe que en lechos empacados con
relaciones dv/dp, menores a 10 se tiene una distribucién de fraccion vacia la cual
tiene un efecto directo sobre el perfil de velocidad y por ende en los distintos
mecanismos de transporte y cataliticos (Wilcox. David C. 2000).
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De hecho, existen varias investigaciones (Bey. O. Eigenberger, G. 1997; Giese, M,
Rottshafer, K. and Vortmeyer, D. 1998) que han sefalado la importancia de tomar
en cuenta los perfiles de velocidad en el reactor, ya que sin esto aparentemente no
es posible describir adecuadamente observaciones de temperatura y concentracion.

En la mayoria de los estudios que predicen, el campo de velocidad en un lecho
empacado que presentan una baja relacion de di/dp considera al sistema como
pseudo-continuo y utilizan la ecuacion de Navier-Stokes acoplada con la ecuacion
de Ergun (NS-E) que considera las interacciones fluido-sdlido. Esta ecuacion de NS-
E se ha utilizado para describir el comportamiento hidrodinamico de un fluido en
régimen laminar y turbulento (Kufner, R. and Hofmann. 1990). El efecto turbulento
normalmente se ha considerado mediante el termino inercial de la ecuacion de
Ergun (Castillo Araiza, C. 2007) o utilizando una viscosidad efectiva en el término
viscoso de la ecuacion de Navier-Stokes (Wilcox. David C. 2000). Si bien estas
aproximaciones han descrito observaciones, no muestran el papel que juega la
turbulencia en la hidrodinamica dentro de un lecho empacados. Por lo anterior esta
investigacion se dirige a entender el papel de la turbulencia en la hidrodinamica
dentro de un lecho empacado que presenta una relacion de di/dp menor a 12.

Para lograr este objetivo, se describen los perfiles de velocidad utilizando las
ecuaciones de NS-E temporalmente promediadas (modelo RANS-E), donde para
describir la produccion y la disipacién de la energia cinética del flujo a través del
lecho empacado se emplearon los modelos de turbulencia k-g y k-w.

En el capitulo 2 se presenta de manera general varios conceptos sobre la
hidrodindmica y el papel de la turbulencia. Se dan los modelos principales que se
han utilizado en la literatura para describir los perfiles de velocidad en el caso de un
régimen laminar, y un régimen turbulento. En el caso de turbulencia, se discute sobre
los perfiles energéticos, disipaciones y viscosidades turbulentas cercanas y lejanas
de la pared. Finalmente se da una breve introduccion sobre los métodos de solucion
que se usan en la actualidad para resolver los distintos modelos hidrodinamicos;
tales como, elemento finito y colocacion ortogonal.

En el capitulo 3 se presentan los antecedentes que se tienen sobre el modelado de
la hidrodinamica en lechos empacados.

En el capitulo 4 se presenta el planteamiento de esta investigacion, mostrando la
hipotesis, objetivos y metas planteadas, que de una forma permiten conocer los
alcances de este proyecto.
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En el capitulo 5 se presenta la metodologia que se usa para cumplir con el objetivo
y metas del proyecto. Particularmente, se presentan los sistemas que se van a
estudiar y las aproximaciones que se utilizan para modelar su hidrodinamica. Por
ejemplo se muestran las ecuaciones NS-E y los modelos de turbulencia RANS, tales
como k-g 0 k-w.

En el capitulo 6 se presentan los principales resultados que se obtienen en esta
investigacion. Finalmente en el capitulo 7 se presentan las conclusiones generales
y algunas sugerencias para un trabajo a futuro.
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Capitulo 2

Generalidades

2.1. Teoria de la turbulencia

El movimiento turbulento de un fluido es una condicion de flujo en el cual diversas
cantidades como la velocidad, presion, concentracion y temperatura, presentan
variaciones de forma aleatoria en el espacio-tiempo coordenado que se describe.
No obstante, se puede discernir distintos promedios estadisticos en tiempo y
espacio para describir el movimiento turbulento (Hinze. 1975). El flujo turbulento
presenta las siguientes caracteristicas (Bakker. 2006).

Irregularidad: La irregularidad se manifiesta en la aparicion de
fluctuaciones de las variables de flujo (velocidad, presién, temperatura,
concentracion) con tamafios y tiempo muy dispares (diferentes escalas).
Se producen fluctuaciones no estacionarias en flujos inicialmente
estacionarios. A pesar de ser un fenémeno determinista, los flujos
turbulentos parecen caodticos e impredecibles, lo que justifica el uso de
métodos estadisticos para su estudio.

Tridimensionalidad: Pueden existir flujo turbulentos que al ser
promediados en el tiempo, resulten ser bidimensionales, incluso pueden
existir movimientos turbulentos en los que las escalas mas grades de la
turbulencia sean fundamentalmente bidimensionales. Sin embargo, a
medida que se desciende en el tamafio de las escalas dentro del amplio
espectro que caracteriza a la turbulencia se encuentra que el movimiento
asociado a estas escalas pequefias es siempre tridimensional.

Disipacion: Los flujos turbulentos son siempre disipativos es decir una vez
gue se ha desarrollado el flujo turbulento, la turbulencia tiende a
mantenerse, aunque para ello necesite de un aporte continuo de energia.
Esta energia se extrae del flujo principal y se invierte en aumentar la
energia interna mediante procesos de deformacion a los que se ven
sometidas las particulas fluidas. La turbulencia necesita de una
transferencia continua de energia para reponer esas peérdidas viscosas.

Difusividad: los fenbmenos de transporte de masa, momento y energia se
ven notablemente amplificados por efecto de la turbulencia. Esto se debe
a las fluctuaciones del movimiento turbulento. Si bien estas fluctuaciones
tiene lugar a escalas mucho mayores que la escala molecular, producen
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efectos difusivos semejantes a los de caracter molecular (al menos
cualitativamente).

La turbulencia se origina principalmente por inestabilidades en el flujo, cominmente
asociadas a altos numeros de Reynolds y perturbaciones en el flujo, tales como
interacciones de un cuerpo ajeno al flujo. Esto se explica debido a que la fuente de
turbulencia son las inestabilidades del flujo cortante. La turbulencia generalmente
es no-isotropica, esto es, varia de intensidad y direccion, pero algunos flujos tienen
un limitado intervalo de escalas de remolino que se pueden idealizar como
isotropicos, o independientes de la direccion.

2.2. Cascada de energia y las escalas de la turbulencia

En el desarrollo de la turbulencia, los vortices de mayor tamafio interaccionan con
el flujo principal y extraen energia de éste. El tamafio o escala de estos vortices es
comparable a la escala del flujo. Sin embargo, estos vértices son inestables en si
mismos, y por efecto de la cortadura o de la interaccion entre ellos, tienden a
dividirse en vortices mas pequefios que a su vez tienden a dividirse. Este proceso
de rompimiento se produce en cascada, por lo que en un movimiento turbulento
coexisten una gran variedad de escalas, correspondientes a distintos tamafios de
vortices, los cuales son arrastrados y estirados por la accion de los gradientes de
velocidad del flujo medio dominante y por su interaccion con los demas vortices.
Este proceso de divisién continua hasta que la escala de los vortices es tan pequeia
que el numero de Reynolds de los mismos no es lo suficientemente grande como
para que la inestabilidad persista. En estos vortices pequefios, la energia cinética
contenida en los vortices se transforma en energia térmica por disipacion viscosas
a este proceso completo se le denomina cascada de energia (Bakker. 2006; Guo B,
Yu A, Wright B, Zulli P. 2003)

2.3. Escalas de turbulencia

Habitualmente, esta variedad de vértices de diferentes escalas que existen en
cualquier flujo turbulento se puede agrupar en tres escalas

e Macro escala: Es a escala asociada a los vortices mas grandes; sean U, L
y t la velocidad, la longitud y el tiempo caracteristico de estos vértices (que
ademas coinciden con las variables caracteristicas del flujo),
respectivamente. El nUmero de Reynolds asociado sera el mismo que el flujo
principal: Las caracteristicas de estos grandes vortices dependen de las
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condiciones de contorno del flujo y presentan un marcado caracter anisotropo
(dependientes de la direccion).

e Escalas intermedias: Son escalas inferiores a la macro escala, en las que
todavia no existe disipacion de energia; se van a denominar u A y 7 a la
velocidad, la longitud y el tiempo caracteristico de estos vortices.

e Micro escala: Es la escala mas pequefia, en la que se produce la disipacion
de energia; sus valores caracteristicos se van a denominar Uo, Ao y To. Al
contrario que la macro escala, estos torbellinos o remolinos presentan un
caracter isétropo, es decir, el flujo ha olvidado de donde procede.

Teniendo en cuenta estas escalas, a continuacibn se analiza el proceso

denominado cascada de energia. La energia especifica contenida en los grandes
vortices por unidad de tiempo sera:

u? 3
eL:_A:U_ 21
t L

Mientras que la energia especifica disipada por unidad de tiempo en la macro escala
esta determinada por:

y7i s uU?®
o =E(v.uy=£= 2.2
L p( ) p LZ

Por lo que la relacion entre la energia contenida y la energia disipada es:

o= _Re>1 2.3
U
De donde se deduce que la relacién entre la energia contenida y la energia disipada
es despreciable. Por tanto, toda su energia se transfiere a los vortices de escalas
intermedias:

e =e, =U°L" ~u’1"! 2.4

Una escala intermedia, el cociente entre la energia transportada y disipada es
también igual al nimero de Reynolds asociado a dicha escala, esto es:

3 -1 4/3
e_izﬁu_z;t_zReL(&j 25
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Como el cociente de longitudes todavia no es muy pequefio, el nUmero de Reynolds
asociado a la es escala grande y la disipacion de energia todavia es despreciable.
Entonces, se puede plantear que:

e ~e, »UL ~u’A" 2.6

Expresion que representa la cascada de energia. Por lo tanto, a nivel micro-escala
se tiene:

31-1 4/3

e_izﬁ_uozl ] ~PY _ne (Z‘)j 2.7
O, pul :

Como la energia transportada es del mismo orden que la energia disipada, el

anterior cociente sera del orden de la unidad:

an
e_ﬂzl—) REL(%j =l—>%zReL‘3’4 28

A

Esta expresién relaciona las longitudes caracteristicas de la micro escala y de la
macro escala. En la bibliografia se denomina a A, como micro escala de
Kolmogorov, que es aquella en la que se disipa toda la energia y cuyo Reynolds
asociado vale la unidad. En la expresion anterior, se aprecia que a medida que
aumenta el Reynolds del flujo principal, la diferencia entre la escala de Kolmogorov
y la escala macroscopica se hace cada vez mayor.

2.4. La ecuaciéon de Reynolds

La teoria clasica de la descripcion de la turbulencia cubre desde el periodo de 1895-
1970 (Reynolds. 1895) introduce las ecuaciones de movimiento promediadas en el
tiempo. Alrededor de 1970, se introducen otras aproximaciones para la descripcion
de la turbulencia, definiéndose dos grandes metodologias. La primera de estas se
basa en la aplicacion de la aproximacion clasica de las ecuaciones promediadas en
el tiempo y propone el uso de dos ecuaciones de transporte para modelar la energia
cinética y la tasa de disipacion turbulenta, ambas cantidades caracteristicas de la
turbulencia. La viscosidad turbulenta esta relacionada a la fluctuacion de estos
pardmetros. La otra aproximacion es el uso de ecuaciones de promedio espacial.
Este llamado bajo el nombre de: modelo de simulacién de remolinos a gran escala
(LES, por sus siglas en inglés) o de remolinos grandes; lo que se pretende con el
modelo LES es simular las escalas mas grandes y sencillas de resolver del
movimiento, mientras que se acepta que las pequefas escalas no estan presentes.
La introduccion de estos modelos conjuntamente con el desarrollo de las
computadoras ha abierto la posibilidad de estudiar diversos modelos que describen
la turbulencia, junto con el mejoramiento en las propuestas de solucion por métodos
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numeéricos. El estudio de la dinamica computacional de fluidos bajo el ambito de la
programacion es lo que da origen al campo de estudio denominado CFD.

Debido a la alta complejidad de la turbulencia resulta muy dificil describir el flujo de
manera puntual y solo para un tipo de tamafo de remolinos, por lo cual, Reynolds
propone que el flujo turbulento se puede descomponer en dos partes de tal manera
que el flujo turbulento se resuelve a escalas lo mas pequefias posibles. De esta
manera en un flujo estadistico en estado estacionario como lo es el flujo turbulento,
cada variable se puede escribir como la suma de un valor promedio y las
fluctuaciones alrededor de un valor medio.

Q(xt)=Q(x,t)+Q'(x,t) 2.9

Donde Q puede ser cualquier variable de flujo como: velocidad, presion,
temperatura o concentracion. Este valor promedio representa una escala a la cual
se puede resolver el flujo de una manera computacionalmente econémica, y son las
variaciones lo que representa la escala menor de turbulencia y que requeriria de
una descripcién estadistica. Por lo cual se define el promedio temporal de la
siguiente manera:

t+ke,
2
fz(x,t):1 j Q(x,t)dt 210

b, 3,
2 0

Este proceso de promedio en el tiempo para un flujo turbulento se introduce para
alcanzar las leyes de movimiento para las cantidades medias. El promedio temporal
se define como la forma de remover la influencia de las fluctuaciones turbulentas
sin destruir la dependencia temporal con otros fendmenos no estacionarios con
escala de tiempo diferente a aquellas asociadas con la turbulencia.

2.5. Lateoria de longitud de mezclado

Boussinesq (J. Boussines.1877) fue el primero en intentar relacionar el tensor de
esfuerzos de Reynolds con la velocidad promedio del flujo al realizar una analogia
con la ley de viscosidad de Stokes para flujo laminar introduciendo un coeficiente
de mezclado para el tensor de esfuerzos de Reynolds, asi se relaciona cada
componente de la siguiente manera:

7, = —puu, = £ 99 2.11
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El coeficiente tiene la desventaja de tratar de representar una viscosidad de
remolino la cual no es una propiedad del fluido como lo es la viscosidad dinamica lo
que representa la mayor limitacion del modelo. Por otro lado, Prandtl basado en la
idea de la viscosidad de los gases usando la teoria cinética de los gases, propone
y visualiza que conforme el fluido sigue una trayectoria desde la pared hacia la zona
donde existe el flujo turbulento las particulas de fluido se agrupan en un (cluster o
racimo) de particulas el cual se mueve como un todo en las dos direcciones. Si se
considera que el cumulo de particulas que viene de una capa nivel de fluido situada

en (y,—!) con velocidad T(y,-1) se desplaza | sobre la distancia en la direccion

y. Esta distancia es conocida como la longitud de mezclado de Prandtl (Prandtl.
1945) Como el cumulo de particulas conserva su momento, su nueva velocidad en

la posicidon es menor que la velocidad que prevalece en esa posicion Y; . Entonces
la diferencia de velocidad es:

AUl:U(yl)—U(yl—l)zl?j—g 2.12

En donde se ha utilizado la expansion en series de Taylor para la velocidad en
(y,—1) despreciando todos los términos de mayor orden de manera similar se tiene,

AUl:LT(y1+I)—LT(y1)zI3—3 2.13

Considerando el flux de momento turbulento promedio que se da sobre el plano
dado el mezclado se puede definir el transporte de momento por unidad de area
como,

%p(w)% — (AG, + AT, ) ~ p(v?)? |‘3_3 2.14

. . . . ., 2\/2
En este caso se considera la velocidad de las fluctuaciones en direcciéon y(V' )}/ lo

que representa el promedio de la velocidad de las fluctuaciones al transferirse
momento de los dos planos, esta velocidad se conoce como la raiz del promedio
del cuadrado de la velocidad de las fluctuaciones este valor tienen la caracteristica
de funcionar como una restriccion que se debe de satisfacer para que la longitud de
mezclado sea valida. Una interpretacion fisica de la longitud de mezclado consiste
en entenderla como la distancia transversal que se debe ser recorrida por una
aglomeracion de particulas de fluido viajando con su velocidad promedio inicial con
el fin de hacer que la diferencia entre su velocidad y la velocidad en su nueva
posicion sea igual a la fluctuacion promedio en el flujo turbulento.

Consecuentemente el flux de momento promediado en el tiempo es proporcional a:
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.
p(vrms)ld—; 2.15

Observando esta Ultima expresion se tiene una expresion equivalente al
componente del tensor de esfuerzos cortantes, por lo que se puede escribir:

da
Ty = C1p(vrms ) I d_y 2.16

cl es una constante de proporcionalidad para tener unidades homogéneas. De esta
manera si ahora se define un coeficiente de transferencia o de intercambio
turbulento para el momento se tiene:

1 =C (Vi )| 2.17

Donde ahora se tiene una viscosidad de remolino la cual toma un papel similar al
de la viscosidad del fluido, y mantiene una forma similar a la obtenida por el modelo
de viscosidad de Newton para flujo laminar.

Se puede observar que si V,,; ¥ | se definen, se puede calcular la viscosidad de

remolino, sin embargo, si se considera un valor constante para la viscosidad de
remolino en un flujo turbulento es equivalente a asumir que se tiene solo una
longitud, caracteristica de mezclado y solo una velocidad de escala representativa

Vs Esta es la primera restriccion del modelo.

Finalmente en un modelo de viscosidad de remolino, se asume que el tensor de
esfuerzos de Reynolds y el flux escalar turbulento se relacionan al campo promedio
por las relaciones:

L, da
—pu U, = ofy d_y 2.18
T ~ a‘;_ﬁ 2.19

X

Sustituyendo en las ecuaciones anteriores se tienen las ecuaciones para modelar
la turbulencia en dos dimensiones, las cuales describen el comportamiento en el
sistema. (Kufner, R. and Hofmann, 1990; Nakayama, A. and Kuwahara, F. 1999).
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Ecuacion de movimiento en la direcciéon x

ou, ou, ou, | op ofu, ou, )\ o eou,
P +U, —*+U, =—+ul —5+— |+ | 14 2.20
ot OX oy ) ox ox~ oy oy oy

Ecuacion de movimiento en la direccion y

ou, ou, ou ) ep (o4, oU, | of eu
pl =L +u, Y_|_uy L l=—"+u 2y+ 2y +—| = 2.21
ot OX oy ) oy o’ oyt ) oax\T oy

En 1924 Killer y Friedmann introdujeron la idea de utilizar ecuaciones de transporte
para describir el comportamiento de las cantidades caracteristicas de turbulencia.
Posteriormente Kolmogorov (1941) (Wilcox. David C. 2000) y Prandtl (1945)
sugirieron de forma independiente cada uno, que la viscosidad de remolino se
puede encontrar de la proporcionalidad:

4, o< pKL 2.22
Donde K es la energia cinética turbulenta:
k 1 =12 —r2 —r2 2 23
=E(u1 +0y7 + 03 ) :

Y L es la escala de referencia de la turbulencia. Ademas estos investigadores
propusieron que es posible determinar la distribucion de k en funcién (x, t)
resolviendo una ecuacion de transporte para esta cantidad. Tomando en cuenta
esta posibilidad se han desarrollado modelos de turbulencia los cuales se clasifican
de acuerdo al numero de ecuaciones de transporte usados para las cantidades
turbulentas (Bakker. 2006., Lightfoot, E.N. 2002; Guo B., Yu A., Wright B., Zulli P.
2003; Jones, W.P. and Launder, B.E. 1973; Logtenberg, S. and Dixon A. G. 1998).
La Tabla 2.1, muestra los principales modelos de turbulencia que se han utilizado
para describir la energia cinética turbulenta y cuando es el caso su disipacion, por
lo cual hay una variedad de modelos que consideran solo una variable o0 mas
variables de acuerdo al interés de cada sistema de estudio o los fendbmenos que se
requieran estudiar.
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Tabla 2.1. Modelos utilizados para describir turbulencia

Modelos de turbulencia

Nombre Numero de ecuaciones
para modelar el flujo
turbulento
Modelos de 1 ecuacion 1 k, Modelo de Spalart-
Allmaras, LES.
Modelos de 2 ecuaciones 2 k-€ (estandar, realizable),
K-w
Modelos de viscosidad 6 _p<uiuj>:2:ut|:nl(nolineal)

remolinos no lineales

2.6. Modelo de turbulencia k- y k-w

No existe un modelo universal para todos los casos donde un fluido se transporta
en un determinado sistema, pero los modelos k-€ y k-w, son una aproximacion
clasica al modelado del flujo turbulento derivados de las ecuaciones de NS bajo
condiciones temporales El modelo estandar de cada uno de estos modelos de
turbulencia ha sido modificado para mejorar las predicciones de flujo en distintas
configuraciones sistemas donde se tiene flujo turbulento, por ejemplo: flujo cortante
libre, flujo libre o turbulencia por conveccién y para la descripcion cerca de una
pared y/o al centro de un lecho. Para resolver el sistema de ecuaciones de los
modelos k-£ y k-w es necesario establecer condiciones de frontera. Por lo general
estas son similares a las que se aplican a una ecuacion escalar. Sin embargo, cerca
de una pared pueden existir diferencias significativas; el principal problema que se
presenta se deriva de las diferentes escalas de turbulencia presentes en un flujo
cerca la pared. Una posibilidad es resolver las ecuaciones a una posicién por
encima de la pared. La condicion “natural” para la energia cinética turbulenta es que
sea cero en la pared, sin embargo, esta condicién produciria una singularidad en la
ecuacion de transporte para la energia disipativa debido a la relacién €/k y w/k
(Wilcox. David C. 2000; Rodi, W. 1980; Kufner, R. and Hofmann, 1990).

Por otra parte las condiciones de frontera cercanas a la pared para los estudios
turbulentos tienen un comportamiento especial, debido a que estos modelos solo
resuelven el sistema hasta cierta region cercana a la pared, por lo tanto la velocidad
no es cero como los casos laminares donde la velocidad tiende a cero al acercarse
al tubo debido a esfuerzos de corte viscosos (Bakker. 2002).
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2.7. Métodos numéricos de solucioén

La estrategia global para resolver las Ecuaciones Diferenciales Parciales (EDP)
radica en reducirlas a una o mas ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO) o a un
conjunto de ecuaciones algebraicas y la solucion de estos sistemas se logra
aplicando métodos numeéricos. Los métodos numeéricos basicamente consisten en
la discretizacion de los operadores diferenciales, con el fin de obtener sistemas de
ecuaciones algebraicas en el caso de EDP elipticas o sistemas de EDO en el caso
de EDP de tipo parabdlico. La discretizacion de un dominio implica el disefio de una
red o malla formada por una serie de interacciones llamadas nodos o celdas. Para
cada nodo se aplica la aproximacion de las EDP(s) de gobierno, con el fin de generar
un sistema de ecuaciones algebraicas o algebraicas- diferenciales acopladas que
al resolverse, daran los valores puntuales de las variables dependientes del sistema
de EDP en malla en cuestidn. (Ver apéndice A). Sin embargo la solucién, se puede
llevar a cabo por medio de distintas herramientas tal es el caso de COMSOL
Multiphysics, anteriormente llamado FEMLAB, es un software para el modelado de
sistemas fisicos basandose en el FEM. Este software facilita los pasos en el proceso
de modelado, mediante una interfaz que permite obtener una solucion a través de
la combinacion de distintos fenémenos fisicos (de ahi proviene el nombre
Multiphysics).

El proceso que se lleva a cabo para realizar un modelado mediante simulaciones
con ayuda de COMSOL Multiphysics se define a través de los siguientes pasos: la
creacion de una geometria, la creacion de una malla controlada por la fisica, la
especificacion de una fisica(s), la eleccion del tipo de solucion y la visualizacion de
los resultados. Este software muestra una desventaja que se considera de las mas
importantes, el tiempo que tarda el usuario en obtener un resultado certero puede
ser prolongado. Esta desventaja se presenta a menudo en usuarios que apenas
estan aprendiendo a manejar el software y depende de varios factores; del disefio
de la geometria ya que puede resultar complicado, si la geometria tiene un disefio
complicado la generacién de la malla puede requerir de mucho tiempo y, ademas,
se debe tener conocimiento previo acerca del estudio que desea realizar, para
incorporar todos los parametros necesarios antes de finalizar el modelado del
problema, de lo contrario, no podra obtener un resultado instantaneo y convincente.
(Ver Apéndice B)

Por otro lado este método computacional hace el uso del método del elemento finito
(ver apéndice B1) el cual es una técnica que soluciones o se aproxima a una
solucidon a unos sistemas de ecuaciones relacionadas con un problema aplicado.
Sin embargo para que este método funcione requiere que el problema se encuentre
definido en un espacio geométrico, o un dominio, para asi ser subdividido en un
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namero finito de regiones pequefas, formando una especie de red o malla (mesh),
lo cual indica que cada division es Unica 0 no necesariamente ortogonal lo cual es
posible utilizar triangulos, cuadrados o tetraedros en cada elemento.

Capitulo 3

Antecedentes

Una cantidad significativa de trabajos referentes al modelado de reactores
cataliticos que operan de forma no isotérmica y no adiabatica, han tenido como
objetivo describir los perfiles de concentracion, temperatura y de velocidad a nivel
piloto e industrial (Delmas, H., and Froment, G.F. 1988; Kaviany, M. 1995). La
mayoria de estos estudios han considerado que el perfil de velocidad axial del fluido
es uniforme (flujo pistén) en la coordenada radial. Sin embargo, algunos autores
demuestran que es necesario incluir un modelo hidrodinamico que describan los
perfiles de velocidad en el modelo general del reactor catalitico. En este sentido, en
los siguientes parrafos se presentan aquéllas aproximaciones hidrodinamicas que
se han aplicado en la literatura para describir los perfiles de velocidad en un lecho
empacado escencialmente con una relacion de div/dp menor a 10.

Los estudios sobre la hidrodinamica en lechos empacados datan desde hace mas
de 100 afos. Henry Darcy (Darcy, H. 1856), propone un modelo para predecir la
velocidad media en lechos empacados con particulas pequefias de tamafio
uniforme. El estudio se hace a bajas velocidades de flujo de alimentacion. Las
resistencias dominantes al paso del flujo se deben a los esfuerzos de corte viscosos
en las superficies sélidas. Estas resistencias viscosas se consideran en el modelo
de velocidad de Darcy con el uso de la viscosidad del fluido (uf) y la permeabilidad
del lecho. Este modelo tiene la siguiente forma:

Vz—ﬁ{d—p—pg} 3.1

La permeabilidad (K) es wuna medida cuantitativa que se relaciona
fenomenoldgicamente con la facilidad que tiene un fluido a transportarse a traves
de un lecho empacado. Actualmente existen muchas relaciones que definen a la
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permeabilidad en términos de la fraccion vacia (Castillo-Araiza, C. 2007; De Klerk,
A. 2003), sin embargo, su definicibn matematica sigue teniendo incertidumbre hoy
en dia.

Actualmente, la ecuacioén de Darcy se utiliza s6lo para determinar la velocidad en
un régimen laminar para lechos empacados que presentan una fraccidon vacia
menor a 0.5, ya que ésta no considera los efectos inerciales y las perdidas por
friccién se han balanceado con la caida de presion. Aunado a lo anterior, la ecuacion
de Darcy no considera los esfuerzos de corte viscosos ocasionados por la pared del
lecho, siendo valida para sistemas con una relacion de div/dp, mucho mayor a 12.
Actualmente se reconocen que los efectos no Darcyanos (inerciales) son
significativos en la operacion de reactores de lecho empacado industriales, donde
se utilizan velocidades de alimentacion altas, y por lo tanto tienen que ser
considerados en el modelo hidrodindmico, que es esencialmente semi-heuristico.

La hidrodindmica en un lecho empacado que presenta una relacion de dv/dp menor
a 10 es compleja debido a la variacién de la fraccion vacia que se tiene en éste.
Actualmente, los perfiles de velocidad se han descrito a nivel local mediante el uso
de CFD, sin embargo, esta clase de aproximaciones requiere de tiempos de
computo muy altos (Dixon A. G., Nijmeisland M. and Stitt E. H. 2006; Logtenberg,
S. and Dixon A. G. 1998) por lo que se hace impractico el modelado de un reactor
industrial donde existe una interaccion compleja entre los distintos mecanismos de
transporte y reaccion. Debido a esto, se siguen utilizando modelos que capturen la
informacion fenomenoldgica en el sistema teniendo un costo computacional minimo.
En esta clase de aproximaciones se considera al lecho empacado como pseudo-
continuo. Bajo esta consideracion, los perfiles de velocidad se han descrito con
modelos semi-heuristicos que se basan en las ecuaciones modificadas de NS
utilizando relaciones empiricas que describen la fraccion vacia del sistema que se
estudia (Magnico P. 2003;). Esta forma de modelar el campo de velocidad en un
lecho empacado se conoce también como “método aproximado de ingenieria”, que
se basa en los trabajos de Darcy (Darcy, H.1856), Forchheimer (Forchheimer.
1935), Ergun (Ergun, S. 1952) y Brinkman (Brinkman, H., C. 1947). Si bien este
meétodo aproximado se ha utilizado por mas de 50 afios para predecir los perfiles de
velocidad en un lecho empacado, se siguen teniendo incertidumbres, por ejemplo,
la velocidad cerca de la pared (fraccion vacia cercana a uno) se sobreestima. Para
corregir esto, se hace uso de un parametro empirico conocido como la viscosidad
efectiva (er). La viscosidad efectiva es un parametro de ajuste que es funcion de
la relacion de di/dp y el numero de Reynolds. Por la importancia de esta clase
aproximacion en el modelado de los perfiles de velocidad en reactores de lecho
empacado en los siguientes puntos se presenta un resumen sobre algunos estudios
hidrodindmicos en lechos empacados con baja relacién de dvdp.
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Delmas y Froment (Delmas, H., and Froment, G.F. 1988) evaluaron el efecto
hidrodindmico en la prediccion de los perfiles de temperatura y concentracion en un
reactor de lecho empacado con una relacion de di/dpigual a 6.25 que operaba a un
Reynolds de particula (Rep) alrededor de 500. La reaccion que se estudio fue una
oxidacion parcial de hidrocarburos. ElI modelo hidrodindmico que se uso fue el
siguiente:

2 2
_Vp= V'(ﬂfVV)+O.20{1+ 3.55(1_fﬂpd—v+7.53(ij[1+ 4(1_3‘9ﬂﬂ 3.2

& . 1-& & d’

Kufner y Hofmann (Kufner, R. and Hofmann.1990) describieron la hidrodinamica en
un lecho empacado con una relacién de di/dp alrededor de 6 en un rango de Rep
entre 500 y 2000. Para predecir los campos de velocidad utilizaron el mismo modelo
hidrodindmico que Delmas y Froment (Delmas, H., and Froment, G.F. 1988). El
modelo predijo adecuadamente las observaciones de velocidad en el centro del
lecho pero no en laregidn cercana a la pared. Este modelo hizo uso de una ecuacion
empirica para predecir los perfiles de fraccidn vacia radiales.

Eigenberger y Daszkowski (Daszkowski, T., Eigenberger, G. 1992) evaluaron el
efecto hidrodinamico en la prediccion de los perfiles de concentracion y temperatura
en un reactor de lecho empacado donde tenia lugar la oxidacién parcial de propeno.
Este reactor se empacé con un catalizador de paladio, donde la relacién de div/dp fue
de 5.1y el Repfue de alrededor de 600. El modelo que se utilizé para describir los
perfiles de velocidad se propuso en términos de la velocidad intersticial y se resolvio
en conjunto con los modelos pseudo-homogéneos de masa y calor. Este modelo
hidrodindmico esta dado por la siguiente ecuacion:

,ou-Vu:—Vp+yfV2u—ﬂgu—L u? 3.3

&
K™ K, ()d,

Este modelo es la ecuacion de Navier-Stokes-Darcy-Forchheimer, que fue
propuesto inicialmente por Vortmeyer et al. (Vortmeyer, D. and Schuster, J. 1983).
Las permeabilidades K y K; son la mismas que se manejan en la ecuacion de Ergun
(Ergun, S. 1952). Froment (Froment, G.F. 1988) predijo los perfiles de velocidad de
un fluido compresible en un lecho empacado bajo condiciones no-isotérmicas. El
sistema de estudio fue un lecho empacado que uso relaciones de di/dp entre 5-20 y
nameros de Reynolds de particula (Rep) entre 100-1000. ElI modelo hidrodinamico
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utilizado fue la ecuacion de NS-E, despreciando los términos inerciales de la
ecuacion de NS:

th—uz—Vp+V-[ﬂVu]—ﬂu—Lu2+.9 3.4
£

El término adicional a la ecuacion 9 considera las fuerzas viscosas para un fluido
compresible. En su estudio se encontré6 que este término fue insignificante con
respecto al término viscoso de Ergun. Papageorgiuou y Froment (Papageorgiou,
J.N., Froment, G.F. 1995) realizaron simulaciones sobre un reactor de lecho fijo para
la oxidacion parcial de o-xileno a anhidrido ftalico utilizando un catalizador soportado
en TiO2. La relacién de dv/dp=5.8. Su modelo hidrodindmico fue la ecuaciéon de NS-
E:

PU-VU=-Vp+u, (Vzu)—ﬂu P 2 35

-—r—u
K K(e)d,

Bey y Eigenberger (Bey, O., Eigenberger, G. 1997) predijeron los campos de
velocidad en un lecho empacado que manejo relaciones de diametro de tubo a
particula entre 3.3 y 11, para un rango de Rep entre 50 y 1000. La hidrodinadmica de
este lecho se estudié utilizando diferentes geometrias como empaque: esferas,
anillos y cilindros. Para predecir los campos de velocidad se utilizé la ecuacion de
NS-E:

,ou-Vu:Vp:ﬂv-(gVu)—ﬂgu—gzLu2 3.6
s K K,(e)d,

Giese et al. (Giese, M, Rottshafer, K. and Vortmeyer, D. 1998) realizaron un estudio
hidrodindmico obteniendo observaciones de velocidad intersticial en lechos
empacados con esferas, cilindros y anillos raschig. La relacion de di/dp fue alrededor
de 9.3 y el rango de Rep utilizado estuvo entre 4 y 530. Estos autores utilizaron la
ecuacién de Brinkman-E para predecir los perfiles de velocidad observados. El
modelo se resolvio en términos de la velocidad superficial y se usa una viscosidad
efectiva para ajustar los resultados experimentales. Winterberg y Tsotsas (Tsotsas,
E. and Schlunder, E. 1990) estudiaron el impacto de la fraccion vacia y los efectos
de friccidn en la prediccion de la caida de presion en un lecho empacado. Para esto
utilizaron sistemas con diversas relaciones de di/dp (4-40) y Rep entre 1 y 1000. El
modelo hidrodinamico que utilizaron fue la ecuacién de Brinkman. Se predijeron los
perfiles de concentracion y temperatura en un reactor con esferas, cuya relacion
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dv/dp fue igual a 8 y un Rep alrededor de 600. Eisfeld y Schnitzlein utilizando un
modelo de NS-E predijeron los perfiles de velocidad en un lecho empacado que
presenta una relacion de diametro de tubo a particula menor a 10. Las predicciones
muestran la incertidumbre que se tienen para describirlas velocidades locales en
regiones de alta fraccidn vacia, ya que normalmente se sobre estima su magnitud.

Castillo Araiza (Castillo, Araiza. C. 2007) incorporo la hidrodinamica para predecir
el comportamiento observado en un reactor de lecho fijo con una relacion de div/dp
igual a 3.048, para la oxidacion parcial de o-xileno a anhidrido ftalico. Para describir
los campos de velocidad se emple6 la ecuacién de NS con los términos de Darcy
(Da) y Forchheimer (Fr) que consideran las interacciones del sélido con el fluido.
Las constantes que son caracteristicas de los términos de Da y Fr se determinaron
ajustando los datos experimentales de caida de presion a diferentes flujos de
alimentacion. Los resultados de estos autores sugieren que las mejores
predicciones tienen lugar cuando se incorpora el efecto hidrodinamica en la
transferencia de calor y masa. Castillo-Araiza y Lopez- Isunza (Castillo- Araiza, C.O.
and Lopez-Isunza, F. 2008) evaluaron diferentes modelos hidrodindmicos que han
sido utilizados para predecir los campos de velocidad en lechos empacados con
baja relacion de diametros de tubo a particula. Donde concluyen que el empleo de
la ecuacion de N-S con los términos de Da y Fr utilizando una ecuacién empirica
para describir el perfil de fraccion vacia y estimando la magnitud de los efectos
viscosos e inerciales de datos experimentales de caida de presibn es una
aproximacion confiable para predecir los perfiles de velocidad en lechos empacados
con una baja relacion de didmetro de tubo a particula. Estos autores muestran que
a flujos de alimentacion bajos los efectos viscosos dominan. Mientras que a flujos
de alimentacion altos los efectos inerciales, particularmente en regiones con altas
fracciones vacias, son dominantes.

En pocos trabajos (Kufner, R. and Hofmann, 1990, Vortmeyer, D. and Schuster, J.
1983) se han utilizado modelos de turbulencia para describir los campos de
velocidad considerando al sistema como pseudo-continuo. Sin embargo, estas
simulaciones han sido en lechos empacados con una relacién de div/dp mayor a 10.
Aunado al hecho de que no se presentan perfiles de velocidad al modelar la
turbulencia por lo que no es claro el efecto de ésta en la hidrodinamica, Baoyu et al.
(Baoyu et al. 2003) realizaron un estudio en dos dimensiones (2-D) basado en el
flujo de aire a través de un lecho empacado con particulas esféricas. En este trabajo
los autores comparan tres modelos hidrodinamicos que incluyen las ecuaciones
para el transporte de energia cinética turbulenta y la disipacion de la energia cinética
turbulenta aplicados a una columna empacada operada de forma isotérmica. Estas
ecuaciones de turbulencia presentan dos términos extras Sk y S¢ que constituyen la
relacion entre la produccién de energia cinética y su disipacion debido a la presencia
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del medio poroso; estos términos varian de acuerdo con los diferentes autores
(Takeda. 1994; Nakayama y Kuwahara 1999; De Lemos y Pedras y 2001). Estos
autores observaron, al mantener un nimero de Reynolds de particula constante,
que la viscosidad efectiva utilizando el modelo de (Nakayama y Kuwahara 1999),
es independiente del tamafio de la particula, mientras que en los otros dos modelos
propuestos por Takeda et. al. (Takeda, 1994; Piedras y de Lemos, 2001) se muestra
una fuerte dependencia al tamafio de la particula.

Nijemeisland (Nijemeisland et al. 2004) realizdé un estudio tedrico experimental en
tres dimensiones mediante CFD, en un lecho empacado donde la relacion de
diametro de tubo a particula di/dp es igual a 4 el lecho empacado fue operado con
un Rep=1000. La simulacion corresponde a un experimento, en el que la pared del
tubo es calentada por un flujo de vapor, y la energia se transfiere de la pared al
fluido. Para predecir los perfiles de velocidad se utilizo la ecuacion de Navier-Stokes
en su version promediada (modelo RANS), suplementada con los modelos de
turbulencia k-¢ 0 k-w. Mientras que para predecir los perfiles de temperatura se
empled el modelo de transferencia de calor donde se incorpora la conductividad
térmica de remolino k; que es funcion de la energia cinética turbulenta y la disipacion
de la misma. El campo de flujo obtenido muestra regiones de flujo invertido entre
las particulas asi como flujo de recirculacion cerca de los puntos de contacto de las
particulas; caracteristicas similares fueron reportadas por Nijemeisland y Dixon
(Nijemeisland y Dixon 2001). Las componentes de velocidad axial y radial se
dimensionan utilizando la velocidad promedio de entrada y los resultados muestran
velocidades cercanas a cero en las zonas cercanas a las particulas, mientras que
los valores maximos se encuentran en la zona cercana a la pared y a una distancia
de un diametro de particula.

Dixon et al. (Dixon et al. 2004) realiz6 un estudio numérico en tres dimensiones (3-
D) utilizando CFD para modelar la hidrodinamica en un lecho empacado donde se
hizo fluir aire. La relacién de diametro de tubo a particula di/dp fue igual a 4 y el Rep
utilizado fue de 986. Para predecir los perfiles de velocidad utilizaron la ecuacion de
NS en su version promediada (modelo RANS), acoplada a los modelos de
turbulencia. Para predecir los perfiles de temperatura se emplea un modelo pseudo-
homogéneo donde se incluye un término fuente de generacion de calor (Sh), que
toma en cuenta la transferencia de calor entre las particulas y la pared del lecho
empacado. El campo de flujo obtenido muestra que para esta geometria y
condiciones de operacion, el flujo inercial es dominante y los resultados se validan
al comparar los perfiles radiales de temperatura predichos por el modelo con los
datos experimentales obtenidos por Nijemeisland y Dixon (Nijemeisland y Dixon.
2001).
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Capitulo 4

Hipotesis y objetivos

4.1. Hipotesis

Al considerar la turbulencia en el modelado de la hidrodinamica en un lecho
empacado con baja relacién de diJ/dp a flujos en régimen laminar y turbulento
permitird su en la prediccion de los perfiles de velocidad e inferir su posible efecto
en el modelado de reactores cataliticos donde tiene lugar reacciones altamente
exotérmicas.

4.2. Objetivos
4.2.1 Objetivo general

Modelar la hidrodinamica en un lecho empacado con una relacion de dvdp igual a
3.048 tomando en cuenta el efecto de la turbulencia.

4.4. Particulares

e Describir la hidrodinamica considerando al sistema como pseudo-continuo
(aproximacion continua) y de manera local (aproximacion local) aplicando las
ecuaciones de Navier-Stokes acoplada o no a los términos de Darcy y
Forchheimer.

e Describir la hidrodinamica considerando al sistema como pseudo-continuo
(aproximacion continua) y de manera local (aproximacion local) aplicando las
ecuaciones de Navier-Stokes promediadas acopladas con las ecuaciones
que describen la turbulencia k-& o k-w considerando o no a los términos de
Darcy y Forchheimer.
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Capitulo 5

Metodologia

En este capitulo se presenta el sistema a modelar, y las aproximaciones que se
utilizan para describir su comportamiento hidrodindmico. En general se presentan
dos aproximaciones, una que se basa en considerar al sistema como pseudo-
continuo (aproximacion continua) y otra donde se considera el sistema a nivel local
(aproximacion local). En ambas aproximaciones se evalian modelos que se basan
en las ecuaciones NS y RANS con el objetivo de evaluar el papel de la turbulencia
en el comportamiento hidrodindamico en un lecho empacado que presentan una
relacion de diametro de tubo a particula iguall a 3.048 y que e se opera a Rep
industriales (702, 1050 y 1405).

5.1. Sistema a modelar

Las caracteristicas geométricas del lecho empacado que se estudia, se presentan
en la Tabla 5.1. Este sistema tiene dimensiones de un reactor catalitico de lecho fijo
a nivel piloto donde se llevan a cabo la reaccion de oxidacion parcial. El catalizador
empacado es esférico y no amorfo. En este sistema se destaca que el fluido que se
alimenta al lecho empacado es aire en un rango de Rep de particula entre 702- 1405,
la longitud del lecho es de 2.6 metros y la relacién de didmetro de tubo a particula
es de 3.048, lo que genera perfiles de fraccion vacia en los ejes axial, radial y
tangencial, ver Figura 5.1. Particularmente en la vista frontal se observan dos zonas
de alta fraccion vacia, una cerca de la pared y otra a una distancia de un didmetro
de particula de ésta.
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Figura 5.1: Fotografia que muestra el arreglo de las esferas de catalizador en el interior de un tubo
con caracteristicas geométricas iguales a aquéllas que se representan en la Tabla 5.1 (Castillo,
Araiza, C. 2007). a) Negativo de la vista lateral, b) vista superior y c) vista lateral.

Tabla 5.1: Datos geométricos y fisicos del lecho empacado

Reactor Valor Unidades
Longitud 2.6 m

Diametro 0.025 m

Relaciéon de di/dp 3.048 adimensional
Densidad del aire 1.293 kg/m3

Flujo volumétrico de aire 4.004 m3/h
Reynolds de particula 702, 1050 y 1405 adimensional

Catalizador solido

Diametro 0.0082 m

En la Tabla 5.2 se presentan datos de caida de presién del lecho empacado que se
estudia en este trabajo. Estos datos de caida de presion juegan un papel esencial
en el modelado hidrodinamico ya que es el término fuente tanto en las ecuaciones
NS como RANS considerando o no la aproximacién pseudo-continua.
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Tabla 5.2: Casos de estudios a las que se quieren los perfiles velocidad

Simulaciéon  V, ms? Rep AP, N.m
1 1.13 720 9800

2 1.70 1050 18500

3 2.27 1405 29300

5.2. Modelos hidrodinamicos

5.2.1. Navier-Stokes-Darcy-Forchheimer (NS-E)

El modelo utilizado para predecir los campos de velocidad mediante la aproximacion
del pseudo-continuo considera las siguientes cuestiones fundamentales:

Se describe el movimiento del fluido a través de esferas solidas
Se considera al sistema como un medio pseudo-continuo.

El fluido es newtoniano e incompresible

La viscosidad y densidad son constantes.

hPwbdpE

El modelo hidrodinamico en términos de la velocidad intersticial, que acopla la
ecuacion de Navier-Stokes con los términos de Darcy y Forcheeimer que describen
a la interaccion entre el fluido y el sdlido es:

Ecuacion de continuidad:

10
r or

oV, _g
oz 5.1

(rov,)+

Ecuacion de Navier-Stokes-Darcy-Forcheeimer (NS-E)

Componente z

2
» [8(§tvz oy, dgv, v G(DVZ}:_@(pPZ ‘o |:1£(ragovz)+6 govz}

or © oz 0z ror or 0z?

fuf pf 2.,2
—| —oV, +— @V, |+
|:K z KZ(D z:| (opfgz

5.2
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Componente r

ooV, ooV, oV, opP, 10( opv,\ 0ov,
+ @V +oV —* |=——F+ - r— |+—=*
pf[ a T TN T } oz M rarl or oz?

Hy le 2,,2
—| — V. +— Vv +
|:K r KZ¢ r:| ¢pfgz

5.3

Los términos de Darcy y Forchheimer consideran las interacciones entre el sélido y
el fluido. Su efecto depende de la magnitud del nimero de Reynolds de particula.
Las interacciones entre el sélido y fluido cuando los esfuerzos de corte viscosos son

dominantes se pueden cuantificar con el término de Darcy:

M
Da=—ov
K(Pz

54

Los efectos inerciales se cuantifican con el término de Forchheimer, dado por la

siguiente Ecuacion:

Las condiciones de frontera son:

t=0 Vz:VzO;Vr:VrO

=O avzzavrzo
or or
r=R v,=v.=0

z=0 Vz:VZO;Vr:O

7= Mo _ M _
0z 0z

0

Donde, los pardmetros de permeabilidad para el lecho empacado son:

2

2
K__odp :
a(l-p)
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3
K -_¢dp 5.12

o =1028; 4 =1.15 5.13

Los valores de a y B son constantes que caracterizan la magnitud de los efectos
viscosos e inerciales, respectivamente. Estos valores son caracteristicos del lecho
empacado que se estudia y dependen del Rep y la relacion de diametro de tubo-
particula. Los valores de a y B se estiman a partir de observaciones de caida de
presion (Ergun, 1952: Castillo-Araiza et al., 2007).

5.2.2. Perfiles de fraccion vacia

Los perfiles de fraccion vacia se relacionan con el comportamiento hidrodinamico
del lecho empacado. Por ejemplo, un incremento de la velocidad de flujo en la
vecindad del sélido se refleja en un espesor de la capa limite despreciable. Por lo
contrario, a una velocidad de flujo baja los efectos de friccion en las superficies
solidas son dominantes, en este caso el espesor de la capa limite alrededor de las
superficies solidas es importante.

La fraccion vacia juega un papel importante en la caida de presion y en la
permeabilidad en un lecho empacado, principalmente en un lecho con una relacion
de di/dp menor a 10. Sin embargo, aun existe incertidumbre en la descripcion de los
perfiles de fraccion vacia y de las distintas configuraciones que tiene el empaque
dentro del lecho. Debido a esto, es importante cuantificar los perfiles de fraccidon
vacia en estos sistemas, por su efecto en los campos de velocidad, y por
consecuencia en los fendbmenos de transporte de calor y masa en reactores de lecho
empacado.

Actualmente se emplean varios métodos experimentales para cuantificar los perfiles
de fraccion vacia. El método mas comudn consiste en colocar resina epoéxica en el
lecho empacado para mantener a las particulas dentro de una posicion fija y medir
la fraccion vacia, la cual se calcula por un balance de materia. Existen otras técnicas
para medir los perfiles de fraccion vacia en un lecho empacados, sin embargo, no
se tratan en este trabajo

En la aproximacion continua se necesita del uso de una correlacion que describa el
perfil de fraccién vacia en el radio del lecho empacado. En este estudio se utiliza la
expresion empirica de de-Klerk (De Klerk, A. 2003), la cual se ha caracterizado por
describir con relativo éxito a una gran cantidad de perfiles experimentales de
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fraccion vacia. Esta correlacion describe los perfiles de fraccion vacia en dos
regiones del lecho empacado, cerca de la pared y en el centro:

Para:
(RT—_r)<0.637 514

dp

2
¢(r)=2.14{w} —2.53{(RT _r)}l 5.15
dp dp

Para:

(RT—_r)>o.637 516
dp
p(r) =g, +0.29exp {—O.G{MH + cos[Z.S;r{M —0.16H +0.15exp [—0.9{( R - r)H 5.17
dp dp dp

5.3. Aproximacién pseudo-continua.

5.3.1. Ecuaciones RANS-E

La formulacion de las ecuaciones promediadas, se basa principalmente en dividir el
vector velocidad en dos componentes, que toman en cuenta las fluctuaciones
debido a la turbulencia y a un componente instantaneo debido a la velocidad en
cada punto local dentro de un tubo.

V=v+V 5.18

P=P+P 5.19

Partiendo de NS-E y utilizando las consideraciones 5.17 y 5.18 se tiene la siguiente
RANS-E:

La ecuacion de continuidad.

13(r¢vr)+ 9PV, _g 5.20
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5.22

Esta ecuacién promediada RANS-E se acopla con los modelos de turbulencia
correspondiente para determinar el perfil de velocidad promediado temporalmente
en términos de disipaciones turbulentas y produccion de energias cinéticas

turbulentas (ver apéndice Ay B).

5.3.2. Modelo k-¢

El modelo de dos ecuaciones es uno de los mas utilizados para modelar la
produccion y disipacién de energia turbulenta. Este modelo consta de ecuaciones,
gue proporciona informacion para identificar el efecto turbulento en la hidrodinamica
del lecho empacado (Kufner, R. and Hofmann, 1990; Wilcox. David C. 2000)

Para coordenadas cilindricas las ecuaciones de produccion y disipacion de energia

turbulenta con presencia de sélido estan dadas por:

|:a_k+lg(r\7k)i|—1g +ﬂa_k+{ @_1 ké‘}@_ g_ﬂ vV +—
Prla rar ) Trar |\ e Jar [ e 2 T P Y

5.22
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Los valores de las constantes de cierre se han establecido a partir de trabajos
experimentales, y se ha encontrado que funciona bien para una amplia gama de
fluidos. Estos valores se utilizan en este estudio y toman los siguientes valores:

0, =10,0,=13,C, =144,C,=192,C,=0.09

Donde:
La viscosidad turbulenta se define como:
k2
/ut = pf C;t -
E
La energia cinética turbulenta se define como:

72

kziv
2

Las condiciones de frontera estan dadas por:

5.3.3. Modelo k-w

5.24

5.25

5.26

5.27

5.28

5.29

5.30

5.31

El modelo K-omega es uno de los mas utilizados modelos de turbulencia. Se trata de
un modelo de dos ecuaciones, eso significa, que incluye dos ecuaciones de transporte
adicionales para representar las propiedades de turbulencia del flujo. Esto permite un
modelo de dos ecuaciones para dar cuenta de los efectos de historia como la conveccion y
la difusién de la energia turbulenta. (Kufner, R. and Hofmann, 1990; Wilcox. David C.

2000)
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Para coordenadas cilindricas las ecuaciones de produccion y disipacion de energia
turbulenta con presencia de sdlido estan dadas por:

&k 10,, | 10 « 0K | v, 1 v p
Pi {_"'__(rkvz)}:FE[(ﬂf +Uﬂt)g_+l: o 2pf } - pak~ {K oV, +K_Z(P v. } 5.32

oo 10, _\] 10 do| o] o 1 Uy P
Ps {_‘l'__(rwvz)}:F_{(:uf +O-M)E_+QE[ME u} ﬁpf { K oV, +K_¢’ v } 5.33

ot ror or 2 ,
Donde:
u=p Kye=pak 5.34
w

Los valores de las constantes se han establecido a partir de trabajos
experimentales, y se ha encontrado que funciona bien para una amplia gama de
fluido. Estos valores son utilizados en este estudio y son:

5 3 1 1
2=9P=30" T1000°727 73

t=0 V,=V,,V, =V, 5.36
r=0 avzzavrzo 8_k:8£ 8a) -0 5.37
or or or or ar
_ c k2 c k?
r:Rt Vz:Vr:0 %:O;5Wa||:L;:wwallzpﬂ 5.38
or K1 K, 1t
— . 3/4k3/2 kl/z
z=0 V,=V,;v,=0 Kooy = B = By = —— 5.49
1l ( T ) 1 LT ] ﬂO*JJ4 I—T
7= M _N_, K_0¢_dw_, 5.40
0z 0z oz o0z az

Donde Lty It son la longitud turbulenta y la intensidad turbulenta respectivamente,
donde ambas tienes valor de 1.
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5.4 Aproximacién Local

Para este caso la ecuacion de NS no toma en cuenta la interaccion solido-fluido
(Ergun) ni tampoco una funcion de fraccidn vacia ¢ tal como el caso pseudo
continuo debido a que el sistema sera en 3D. Partiendo de esta idea; la ecuacion
de NS es de la siguiente manera:

Componente z

[avz+v aVz+v 8vz}__8PZ+ }Q(rasz+ﬂ+ g 541
Pii%a T e a M varar ) a2 [T '

Componente r

[avr v, avr} oP 1 a[ avrj o, 5.42
Py +V +V, =——L 4y | ——|r +—
ot Tor oz oz ror\_ or oz

Componente ©

2
p [%W %Wz%}_%w lﬁ(r%jﬁg 5.43
ot Tor oz oz r or or oz

5.4.1. Ecuaciones RANS

La formulacion de las ecuaciones promediadas locales, se basa principalmente en
dividir el vector velocidad en dos componentes, que toman en cuenta las
fluctuaciones debido a la turbulencia y a un componente instantaneo debido a la
velocidad en cada punto local dentro de un tubo. Por lo tanto las ecuaciones RANS
son similares a las que se usan en la aproximaciéon de pseudo-continuo.

Esta ecuacién promediada RANS se acopla con los modelos de turbulencia
correspondiente para determinar el perfil de velocidad promediado temporalmente
en términos de disipaciones turbulentas y produccion de energias cinéticas
turbulentas (ver apéndice Ay B).
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5.4.2. Modelo k-g

Para coordenadas cilindricas las ecuaciones de produccion y disipacion de energia
turbulenta con presencia de sélido estan dadas por:

oe 10, | 10 U |0¢ & oV 1 o &
—+=—(reV)) | === | g+ |=|+||C, = —= |-| = p;kS. ||—-C_,p, —
p{at rar( ¢ Z)} I‘@I‘Kﬂf aj@l} K ajth arj (pr ”ﬂar 2P

oe 1o, | 10 W |0 e o) (1 v
— =16V |==—| |+ = | |+]| Cap i || S ik || —-C
p{ﬁt r@l’(gz)} I’@I’K’uf o-jar] K glk’u‘ 5I’j (zpf u)]ar c2P 5.44

&

Los valores de las constantes de cierre se han establecido a partir de trabajos
experimentales, y se ha encontrado que funciona bien para una amplia gama de
fluidos. Estos valores se utilizan en este estudio y toman los siguientes valores:

0,=10,6,=13C, =1.44,C_,=1.92,C, =0.09 5.45

Donde:

La viscosidad turbulenta se define como:
k2
/th :pr//_ 5-46
&g
La energia cinética turbulenta se define como:
k= Ly 5.47
2

Las condiciones de frontera estan dadas de igual manera como el caso pseudo-
continuo
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5.4.3. Modelo k-w

Para coordenadas cilindricas las ecuaciones de produccion y disipacion de energia
turbulenta con presencia de sélido estan dadas por:

0,10 T 10N o] ol 31N
Privas Trar VO T [V TR o T M 2/0f e
F—wﬁﬁ(rwv)}—li{( ‘o )8—”}(19{ *» 1, } — o, 5.48
Privas v T e (VT T M 27 e '
Donde
u=p Kye=pak 5.49
w

Los valores de las constantes se han establecido a partir de trabajos
experimentales, y se ha encontrado que funciona bien para una amplia gama de
fluido. Estos valores son utilizados en este estudio y son:

a=g1ﬂ:i’ﬂ =——,0=—,0 :% 5.50

Las condiciones de frontera son similares al caso pseudo-continuo.
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Capitulo 6

Resultados y discusiones.

En las siguientes secciones se presentan los resultados obtenidos del estudio
hidrodindmico en un lecho empacado con una relacién de di/dp igual a 3.048 (ver
Tabla 5.1). Este sistema se modela considerando los siguientes casos de estudio:

e Seccion 6.1: Se presentan las simulaciones considerando al sistema como
pseudo-continuo. Se utilizaron los modelos de NS-E y RANS-E acoplado con
modelos k- 0 k-w.

e Seccidon 6.2: Se presentan las simulaciones modelando al sistema
localmente. Se utilizaron los modelos de NS y RANS acoplado a las
ecuaciones k-¢ o k-w.

e Seccion 6.3: Se comparan los resultados obtenidos en las secciones 6.1 y
6.2

6.1. Aproximacion del pseudo-continuo

Las simulaciones que se presentan en esta seccidon consideran al lecho empacado
como una fase continua (aproximacién del pseudo-continuo). En esta aproximacion
se utiliza una ecuacion para describir el perfil de fraccion vacia que solo es funcién
del radio del tubo. La Figura 6.1a muestra el lecho empacado que se estudia en este
trabajo, donde se observa la presencia de fracciones vacias altas, tanto en la pared
del lecho como a un diametro de particula de ésta. La Figura 6.1b muestra la
prediccion de la fraccion vacia radial utilizando la correlacién de A. de Klerk (De
Klerk, A. 2003). Esta prediccion muestra que es capaz de capturar el perfil de
fraccion vacia que se tiene en el lecho empacado. No obstante, la fraccién vacia en
cada posicion radial es un promedio tangencial y axial; es decir, esta correlacidon no
puede describir la fraccién vacia como funcién de la posicion axial y tangencial del
sistema.
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Figura 6.1: a) Lecho empacado a simular con una relacién de di/d igual a 3.048 y b)
predicciones de la fraccion efectiva utilizando la correlacion empirica de A. de-Klerk

La Figura 6.2 muestra datos de caida de presion axial en funcion del Rep. Esta
clase de datos de caida de presion es esencial para modelar la hidrodinamica en un
lecho empacado, ya que la caida de presion es el termino fuente en las ecuaciones
de NS-E y RANS-E. En esta misma figura se muestra la capacidad de prediccién de
la ecuacion de Ergun con los parametros restimados por Castillo-Araiza (Castillo,
Araiza. 2008), que son a=1028 y f=1.15. Los valores originales obtenidos por Ergun
(Ergun. 1952) son a=150 y 3=1.75. La Ecuacion de Ergun con los valores originales
no predice adecuadamente la caida de presién a Rep altos. La caida de presién
indica que en lecho empacado se tiene un efecto complejo tanto de los fenbmenos
viscosos como inerciales.

3.5 10 7
L) ’AL
= , | ® Estimados o
> 310" | --a-Ergun (1952) R |
~ ’,’ ’/ i
c al R 1
S 2.510 e
0 .

) s

S 4 s :

° 210 ’;)

o /,/

81510 f - ]

2 P

O 2 ]
110

5000700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400

Re
p

Figura 6.2: Caida de presién en el lecho empacado estudiado (Castillo, Araiza. 2008)
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Las Figuras 6.3 y 6.4 presentan los perfiles de velocidad axial en funcién del radio
en el lecho empacado, lo cuales son predichos con las ecuaciones de NS-E (ver
capitulo 5) acopladas a la ecuacion que describe la fracciéon vacia (De Klerk. 2003)
y utilizando la caida de presion experimental (ver figura 6.2). Esta clase de
modelado se utiliza normalmente para simular el comportamiento hidrodinamico en
un lecho empacado que presenta una relacion de di/dp menor a 10. Las predicciones
hidrodindmicas se realizan en el rango de Rep de 702 a 1405, los cuales son de
interés académico ya que son los utilizados a nivel industrial para cierta clase de
reacciones, como la oxidacion parcial de o-xileno (Castillo, Araiza. 2008). En estas
Figuras se observa que la velocidad axial varia en funcion del radio del lecho pero
no es funcién de la posicion axial y tangencial. Esto se debe a que la ecuacion de
fraccion vacia solo es funcion del radio. Para todos los Rep el modelo captura la
informacion del perfil de fraccion vacia (ver Figura 6.1b), teniendo las maximas
velocidades en la pared del lecho y a un didmetro de particula de ésta. No se
presentan los perfiles de velocidad radial y tangencial ya que su magnitud es
cercana a cero como consecuencia de que los gradientes de presion en estas
coordenadas radial y tangencial tomaron un valor de cero durante las simulaciones.
En estas figuras también se observa que cuando incrementa el Rep, los fendmenos
inerciales se vuelven dominantes con respecto a los viscosos, teniendo como
resultado un mayor valor de la velocidad axial local al incrementar el Rep, tal como
se ha observado en trabajos utilizando la aproximacion de pseudo-continuo para
modelar la hidrodindmica en un lecho empacado presentando una relacién de di/dp
menor a 10 (Delmas and Froment 1988; Daszkowski and Eigenberger. 1992;
Papageorgiou y Froment; Giese et al. 1998).
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Figura 6.3: Perfil de velocidad axial en funcion del radio del lecho empacado a diferentes Rep (702,
1053 y 1405) utilizando la aproximacién del pseudo-continuo con las ecuaciones de NS-E.
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Si bien el uso de las ecuaciones de NS-E utilizando la aproximacion del pseudo-
continuo es la forma convencional para predecir los perfiles de velocidad en un lecho
con una relacién de di/dp menor a 10 para Rep donde se tienen un flujo turbulento,
se debe tener claro que este modelo no se desarrollé para describir los perfiles de
velocidad en este regimen de flujo. De hecho, hasta donde se tiene conocimiento
no hay en la literatura trabajos que modelen esta clase de lechos con baja relacion
de dv/dp utilizando modelos de turbulencia siguiendo la aproximacion del pseudo-
continuo. Con este antencedente, en este trabajo se utilizan las ecuaciones RANS-
E utilizando la aproximacion de Boussinesq (E, Spiegel. and G, Veronis. 1960) para
evaluar el efecto de los fenomenos turbulentos en la descripcién de la hidrodinamica
en lecho empacado que se presenta en la Figura 6.1. Las Figuras 6.5y 6.6
muestran los perfiles de velocidad axial aplicando RANS-E acoplado al modelo k-¢
para un rango de Rep de 702 a 1405. Este modelo RANS-E (ver capitulo 5) se acopla
a las ecuaciones de fraccién vacia (De Klerk. 2003). En la Figura 6.5 se presentan
los perfiles de velocidad axial como funcion del radio del lecho empacado. La
velocidad axial alcanza valores minimos en la pared del lecho y mayores en el
centro de éste. La magnitud de la velocidad axial local incrementa a un mayor Rep.
Sin embargo, se observa que la velocidad axial local alcanza un valor minimo de
1.5 m/s para un Rep de 702 y un valor maximo de 9.17 m/s para un Rep de 1405, lo
cual es totalmente diferente a lo que se predice con el modelo de NS-E, que predijo
una velocidad axial local con un valor minimo de O para los tres Rep y un valor
maximo aproximado de 18.1 m/s para un Rep de 1405. Los valores de la velocidad
axial local predichos con el modelo RANS-E acoplado con k-¢ sugieren que la
viscosidad turbulenta es mucho mayor que la viscosidad del fluido, prediciendo
valores de la velocidad axial local menores a aquéllos obtenidos con el modelo NS-
E. Estudios en la literatura sobre la teoria de turbulencia relacionada con las
cascadas de energia (Rodi, W. 1980; Wilcox, David C. 2000; Kolmogorov. 1962)
han elucidado el efecto de la pared en la prediccion de las cascadas de energia,
comentando sobre la incertidumbre que tienen los modelos de turbulencia de dos
ecuaciones para modelar la produccion y disipacion de energia turbulenta en esta
region.
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Figura 6.5: Predicciones de la velocidad axial en funcién del radio del lecho empacado utilizando
las ecuaciones RANS-E y k-¢ a Rep de 702, 1053 y 1405
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Las Figuras 6.7 y 6.8 presentan los perfiles de velocidad axial aplicando las
ecuaciones RANS-E con k-w para un rango de Rep de 702 a 1405. Este modelo
RANS-E utilizando k-w (ver capitulo 5) se acopla con las ecuaciones de fraccion
vacia (De Klerk. 2003). En la Figura 6.7 se presentan los perfiles de velocidad axial
como funcion del radio del lecho. La velocidad axial alcanza valores minimos cerca
de la pared del lecho. La magnitud de la velocidad axial local incrementa al
incrementar el Rep. Se observa que la velocidad axial local alcanza un valor minimo
de 2 m/s para un Rep de 702 y un valor maximo de 6.5 m/s para un Rep de 1405,
teniendo predicciones similares al modelo RANS-E con k-¢ pero totalmente
diferentes a aquéllas que se obtienen al utilizar el modelo de NS-E. Los valores de
la velocidad axial local predichos con las ecuaciones RANS-E con k-w o k-€ tienen
comportamientos parecidos y predicen 6rdenes de magnitud similares, lo cual
sugiere que estos modelos predicen valores de la viscosidad turbulenta mayores a
la viscosidad del fluido (Rodi, W. 1980; Wilcox, David C. 2000; Kolmogorov. 1962),
lo cual se relaciona con las predicciones de velocidad obtenidas.
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Figura 6.7: Perfil de velocidad axial como funcion del radio del lecho empacado utilizando las
ecuaciones de RANS-E con k-w a Rep 702, 1053 y 1405

51



2=0 mi's m/s . mma
: : T T . . A 924
& 48 a5 52
4.5 2
4 5 2
3.5 7
o
413
&
i §
2.5
5
2
2
4
1.5
2
2
1
2
i wo.7E w 1.24 v 172
z=L | 1 L 1 | ]
| 1 I 1 l 1
r=0 r=R Tubo r=0 r=R Tubo =0 r=R Tubo
a) b) c)

Figura 6.8: Simulaciones de la velocidad axial como funcion del radio y longitud del lecho
empacado utilizando las ecuaciones de RANS-E con k-w a) Rep 702, b) Rep 1053, ¢) Rep 1405

52



De acuerdo con lo anterior, al utilizar las ecuaciones RANS-E acopladas con k-g y
k-w se predicen perfiles de velocidad similares, indicando como la produccion y
disipacion de energia son predichas con la misma confianza utilizando los modelos
de turbulencia k-¢ y k-w. La Figura 6.9 presenta las viscosidades turbulentas locales
aplicando los modelos de turbulencia k-€ y k-w. Particularmente en esta figura se
muestra el efecto del Rep en la viscosidad turbulenta. Se observa que la viscosidad
turbulenta varia significativamente a lo largo del radio del lecho empacado. El
modelo de k-g presenta la mayor viscosidad turbulenta en la pared del lecho, de ahi
se tienen valores altos a 0.5 y a 1.5 didmetros de particula de la pared, estos dos
valores se obtienen en zonas del lecho empacado donde se tienen las menores
fracciones vacias. Por otro lado, el modelo de k-w presenta sélo un maximo de
velocidad turbulenta a 0.5 diametro de particula de la pared del lecho. Las
diferencias se relacionan con la forma en que se define la variable (¢ o w) que se
relaciona con las escalas de longitud turbulenta y tiempos promediados, que son
clave para predecir adecuadamente los fendmenos de turbulencia. Las predicciones
de k-¢ parecen tener sentido ya que altas viscosidades turbulentas se tienen en
zonas donde se tiene la presencia de paredes en el lecho empacado (Wilcox, David
C. 2000), lo cual se relaciona con la produccion y disipacion de energia turbulenta.
Al relacionar el perfil de velocidad axial con la viscosidad turbulenta, se puede inferir
que la variable (¢ o w) que se relaciona con las escalas de longitud y tiempo
turbulentas, son significativas en la pared del lecho. Esto va de acuerdo a lo
reportado en teorias sobre turbulencia (Kolmogorov, 1962) las cuales muestran que
cerca de una pared la energia cinética disminuye y la disipacion de la misma
aumenta por accion de la formacién de remolinos en esta zona.
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Figura 6.9: Perfil de viscosidad turbulenta a Rep de 702, 1053 y 1405: a) k- y b) k-w
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En la Figura 6.10 y 6.11 se presenta una comparacion de la energia cinética
turbulentas y la disipacion viscosa, respectivamente como funcién del radio del
lecho, para los modelos de k-e y k-w. En estas figuras se muestra el efecto del Rep
en la energia cinética y su disipacion. Para ambos modelos de turbulencia, se
observa que aun mismo Rep la energia cinética y su disipacién incrementan al
acercarse a la pared del lecho empacado. Asi mismo, se encontré6 que al
incrementar el Rep, la energia cinética y su disipacion aumentan su valor. En estas
predicciones tanto el modelo k-¢ como el k-w predicen ordenes de magnitud
similares para la energia cinética y la variable (¢ o w) relacionada con las escalas
de longitud turbulenta y tiempo promediado, situacién observada por otros autores
(Kufner, R. and Hofmann. 1990). Esta similitud se puede relacionar con las
predicciones obtenidas de la velocidad axial al aplicar estos dos modelos de
turbulencia bajo la aproximacion del pseudo-continuo.
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Figura 6.10: Perfil de energia cinética turbulenta a Rep 702 1053 y 1405: a) k-¢ y b) k-w.
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Figura 6.11: Perfil de disipacion turbulenta a Rep 702 1053 y 1405: a) k- y b) k-w
6.2. Aproximacion local

Las simulaciones hidrodinamicas que se presentan en esta seccion consideran la
heterogeneidad del lecho empacado, describiendo localmente el comportamiento
de la velocidad (aproximacion local). En esta aproximacién no se utiliza una
ecuacion para describir el perfil de fraccion vacia que sélo es funcién del radio del
lecho. De tal forma que en las zonas donde pasa el fluido se utilizan las ecuaciones
de transporte de momento correspondientes y en las zonas donde se tiene el solido
no se considera la presencia del fluido, algo que si se consideraba en la
aproximacion del pseudo-continuo. La Figura 6.12 muestra el lecho empacado en
3D que se estudia en este trabajo y que se describi6 en el capitulo 5. Se observa
la presencia de fracciones vacias altas, tanto en la pared del lecho como a un
diametro de particula, similares a las que indica la correlacion de A. De Klerk (De
Klerk. 2003). En esta Figura también se muestran el perfil de fraccion vacia radial
promediado adimensional del dibujo en 3D. Se observa que la correlacion de A. De
Klerk fue adecuada para capturar la informacién de la fraccion vacia en la
aproximacion del pseudo-continuo.
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Figura 6.12: a) Lecho empacado a simular mediante la aproximacion local, b) Perfil promediado
radial local

El modelado lecho empacados que presentan una baja relacion de dv/dp utiliza los
modelos de turbulencia de dos ecuaciones bajo el concepto de CFD. Sin embargo,
en este trabajo como primer paso se modelo mediante CFD el lecho empacado pero
utilizando las ecuaciones de NS. En las Figuras 6.13 y 6.14 se presentan los perfiles
de velocidad axial promediados respecto al radio del lecho empacado a un Rep de
1405. En esta figura la velocidad mayor se encuentra cerca de la pared del lecho y
a un didmetro de particula de ésta. Se observa que velocidades de cero son
observadas en la pared del lecho y en el centro del lecho, lo cual tiene sentido al
ver el arreglo de particulas que se muestra en la Figura 6.12. Similar a las
predicciones cuando se utiliza la aproximacion del pseudo-continuo, las mayores
velocidades locales se tienen en zonas de alta fraccion vacia.
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Figura 6.13: Perfil de velocidad axial promediado en la coordenada radial y tangencial aplicando
las ecuaciones de NS a un Rep de 1405.
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Las Figuras 6.15a y 6.15b presentan los perfiles de velocidades axial y radial
promediados, respectivamente. Estos perfiles de velocidad se predicen al usar los
modelos RANS acoplados a k-w o k-€ para un de Rep de1405. Se observa que tanto
el modelo k-w como k-g¢ predicen comportamientos similares de velocidad axial y
velocidad radial, teniendo maximos de velocidad local en la pared del lecho y
alrededor de un didmetro de particula de ésta. No obstante el modelo k-w predice
magnitudes de velocidad mayores, i.e., en la pared la velocidad axial es 25 m/s para
k- wy 10 m/s para k-g, mientras que para la velocidad radial, cerca de la pared, la
maxima velocidad local es de 1.4 m/s para k-¢ y 0.15 m/s para k- w. Al comparar las
predicciones del modelo RANS con aquéllas de NS, se observa que la velocidad no
es cero en la pared del lecho, lo cual se debe, a la formacién de remolinos en esta
zona, (Eric Furbo. 2010). Los valores de la velocidad axial predichos con el modelo
RANS acoplado con k-w o k-¢ tienen magnitudes similares al modelo NS. Ambos
modelos de turbulencia predijeron una viscosidad turbulenta mucho mayor a la
viscosidad del fluido. Este valor de viscosidad turbulenta se relaciona con los valores
predichos de la produccion de energia turbulenta (ver Figura 6.17a) y su disipacion
(ver Figura 6.17b y Figura 6.17c). Estos resultados concuerdan con aquellos
estudios sobre turbulencia en lechos sin empaque donde una mayor velocidad local
provoca que la produccion y disipacion de energia sea dominante (Rodi, W. 1980;
Wilcox. David C. 2000; Guo B. and Yu A. 2003).
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Figura 6.15: Perfil de velocidad bajo la consideracion del flujo turbulento a nivel local a un Rep
1405. a) Velocidad axial respecto al radio y b) velocidad radial respecto al radio
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En la Figura 6.17 se presenta la energia cinética turbulenta y su disipacion como
funcién del radio del lecho, simulados con el modelo RANS acoplado a k-€ 0 k-w.
Esta figura muestra como la variacion de la energia cinética y su disipacion aumenta
al acercarse a la pared del lecho. . La energia como su disipacion predicha con k-¢
0 k-w es similar en comportamiento, pero no en orden de magnitud, lo cual indica
que cada modelo de turbulencia predice de manera diferente las cascadas de
energia turbulentas. La Figura 6.18 presenta las viscosidades turbulentas respecto
al radio del lecho utilizando los modelos k-¢ 0 k-w para un Rep de 1405. En estos
perfiles se observa una mayor magnitud de viscosidad turbulenta (0.17 Pa*s)
usando k-g& con respecto a la viscosidad turbulenta que se obtiene (0.04 Pa*s) al
utilizar k-w.
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Figura 6.17: Perfiles de energia y disipacion bajo la consideracion del flujo turbulento a nivel local
a un Rep 1405. a) Energia cinética turbulenta k-g vs k-w vs NS, b) disipacion viscosa k-¢ y b)
disipacion viscosa k-w
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Figura 6.18: comparacion de los perfiles de viscosidad turbulenta local para los 3 casos de estudio
(k-g, k-w y NS) usando Rep=1405

6.3. Aproximacion pseudo-continua versus aproximacion local

La Figura 6.19 muestra una comparacion entre la aproximacion pseudo-continua y
aproximacion local. La Figura 6.19a muestra una comparacion de los perfiles de
velocidad axial promediados en funcién del radio predichos con NS-E y NS (CFD).
Ambas aproximaciones predicen maximas velocidades locales en las regiones de
alta fraccion vacia, cerca de la pared y a un didmetro de particula de ésta. La
aproximacion local predice una amplitud del perfil de velocidad axial cerca de la
pared mayor que aquél que se predice con la aproximacion del pseudo-continuo.
La Figura 6.19b muestra una comparacion de los perfiles de velocidad axial
promediados en funcion del radio del lecho al utilizar las ecuaciones de NS-E y
RANS acoplada con k-¢. La Figura 6.19c muestra una comparacion de los perfiles
de velocidad axial promediados en funcion del radio del lecho al utilizar las
ecuaciones de NS-E y RANS acoplada con el modelo de turbulencia k-w. Las
simulaciones con la aproximacion local predice perfiles de velocidad similares a los
obtenidos con la aproximacion de continuo utilizando el modelo NS-E, sin embargo,
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los modelos de turbulencia no predicen una velocidad igual a cero en la pared del
lecho, lo cual se relaciona con la presencia de remolinos en esta zona. La Figura
6.19b muestra una comparacion de los perfiles de velocidad axial promediados en
funcion del radio del lecho al utilizar las ecuaciones de RANS-E y RANS acopladas
con k-g. La Figura 6.19c muestra una comparacion de los perfiles de velocidad axial
promediados en funcion del radio del lecho al utilizar las ecuaciones de RANNS-E
y RANS acopladas con el modelo de turbulencia k-w. Estas figuras muestran que
los modelos de turbulencia utilizando la aproximacion del continuo predicen perfiles
de velocidad totalmente diferentes a aquéllos obtenidos con la aproximacion local.
Lo que relaciona con una mala prediccidn de la produccion y disipacion de energia
turbulenta cuando la aproximacién continua se aplica. Con base en lo anterior, los
resultados sugieren que el modelado de la hidrodinamica en lechos empacados con
baja relaciébn de diametro de tubo a particula es un tema aun sin resolver. La
aproximacion del pseudo-continuo utilizando la ecuaciébn de NS-E parece ser
suficiente para predecir el campo de velocidad, sin embargo, simulaciones bajo
condiciones de reaccion utilizando tanto la aproximacion local como la del pseudo-
continuo son necesarias para llegar a una conclusion contundente.
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Capitulo 7

Conclusiones

Debido a los altos tiempos de computo, en el modelado de reactores cataliticos se
necesitan de modelos hidrodindmicos que consideren al sistema como pseudo-
continuo, sin embargo esta clase de modelos ignoran el efecto de la turbulencia. En
este trabajo se estudi6 el efecto de la turbulencia en la hidrodinamica en un lecho
empacado con baja relacion diametro de tubo-particula de 3.048 para un rango de
Rep entre 702-1405. Para esto, el lecho empacado se modeld siguiendo dos
aproximaciones. En la primera se predijeron los perfiles de velocidad considerando
al sistema como pseudo-continuo y en la segunda se predijeron lo perfiles de
velocidad de manera local mediante CFD.

Los resultados mediante la aproximacién local sugieren que las ecuaciones RANS
acopladas con modelos de turbulencia de dos ecuaciones k-E€ o k-w no son capaces
de describir el comportamiento de un lecho empacado bajo la consideracién del
pseudo-continuo. Particularmente se infiere una sobreproduccién de energia
turbulenta cerca de la pared del lecho que resulta en valores sobrestimados de la
viscosidad turbulenta en esta zona y a lo largo del radio del lecho que provoca un
efecto significativo de los esfuerzos de corte viscosos y turbulentos sobre el campo
de velocidad del fluido. Lo anterior hace que las velocidades en zonas de alta
fraccion vacia sean menores que aquéllas velocidades obtenidas con la
aproximacion local o incluso con las ecuaciones de NS siguiendo la aproximacion
del pseudo-continuo. Esta mala prediccion de los modelos de turbulencia siguiendo
la aproximacion del pseudo-continuo se relaciona con los términos heuristicos que
se emplean para considerar la generacion de turbulencia debido a la presencia del
sélido en el lecho empacado. Por lo que nuevas aproximaciones son necesarias
para utilizar esta clase de modelos de turbulencia.

Con base en los resultados obtenidos se sugiere que para modelar la hidrodinamica
se utilice las ecuaciones RANS pero que la viscosidad turbulenta sea un parametro
efectivo que sea estimado mediante el uso de observaciones de velocidad
experimentales u obtenidas mediante la aproximacion local. En la siguiente figura
se muestra un ejemplo de esta aproximacion para describir observaciones en un
lecho empacado con esferas que tiene una relacion de dvdp igual a 5.1 a un Rep de
618. Este perfil muestra el perfil de velocidad respecto al radio del lecho. El valor de
la viscosidad efectiva tiene un valor de 1.7 x 10-® Pa*s. Con este parametro afectivo
estimado de viscosidad usando RANS, el perfil de velocidad se comporta de manera
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similar a las ecuaciones de NS-E. Esto indica que no es necesario aplicar modelos
de 2 ecuaciones para describir flujos turbulentos, si se estiman parametros efectivos
gue tomen en cuenta el nivel de turbulencia.

2 ‘ ‘
—6—RANS (modelo)
& experimental
15 Rep:618 |
d/d =5.1
~~ tp
£ A
S o\ -
>N
0.5 ® |
o o k
Oe ! ! ! ! o
0 0.5 1 15 2 2.5

(R-1)/d

Figura 7.1: Perfiles de velocidad comparando observaciones (Eigenberger, G. 1997) y un modelo
turbulento aplicando RANS, estimando una viscosidad efectiva que considera la viscosidad
turbulenta y del fluido (ur+pL).
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Apéndice A

Deduccion de ecuaciones de transporte hidrodinamico (Navier-Stokes,
Ecuaciones promediadas de Navier-Stokes (RANS-E), k-w y k-¢.

1. Modelo usando la aproximacion del pseudo-continuo hidrodinamico en
un fluido incompresible, dt/dp menores a 10 y velocidades de
alimentacion altas. (Rep altos>300)

Ecuacion de continuidad

10
r or

=0 1

(rov,)+

opV,
Z

Ecuacién de Navier-Stokes-Ergun en direccién axial

oV ooV oV OpP, 10( opv,) 0°pv My Pi o5

LigN —L gV L |= =Ly | = —| r L [+ | — gV, +— @V, |+ 2
Pl T T a T e e )T [ kTR TP
Donde el primer término, son las fuerzas inerciales provenientes de N-S; el segundo
término es la caida de presion; esfuerzos de corte viscoso; interacciones solido-
fluido, donde consideran resistencias viscosas e inerciales al paso del fluido, debido

a la presencia del solido (Ergun)
Modelos a resolver:

Ecuacion de N-S-E

ooV opP, 10 opv My Pt 2.2
Ll=——2 4 pu | ——| r—= ||| =9V, +—oV°, |+ 3
pf|: ot j| p ﬂ{r&r( or j} |:K§Dz KZ§0 z:| ®p: Y,
C.F
=0 Vz:Vzo;Vr:VrO 4
r=0 N, _ OV _ 5
or or
:Rt Vz:\/r:O 6
z=0 V,=V,Y, 0 7
7=L Mo _ M _ 8
o071 oz
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Donde de Ergun, los parametros de permeabilidad para el lecho empacado son:

_ s 0
a(l-9)
3
K, __pdp 10
A(1-9)
la=1028; 5 =1.15| 11

Valores de alfa y beta tienen la contribucion de efectos viscosos e inerciales, para
relaciones dt/dp menor a 10, re-estimados a partir de los valores reportados por
Ergun, debido a que no existen valores reportados de perfiles de velocidad
intersticial, se toman en cuenta valores reportados de caida de presion, que esta
intimamente relacionado a perfiles de velocidades dentro del lecho.

Para tener una adecuada prediccion de los perfiles de velocidad, los parametros a
y B fueron re-estimados utilizando los datos de caida de presion que se observaron
en el reactor a escala industrial. Es decir, la contribucion de los esfuerzos viscosos,
a, los cuales dominan en un régimen de flujo laminar, y la contribucion debida a los
efectos inerciales, B, los cuales son importantes en un régimen de flujo de transicion
y turbulento.

Perfil de fraccidon vacia, Expresion empirica De Klerk

Para.

(RT—_r)<o.637 12
dp

Por lo tanto. En la regién cercana a la pared:

2
o(r) = 2.14{M} - 2.53{M} +1 13
dp dp
Para.
de—;r)>o.637 14
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Por lo tanto, en la region central del lecho:

¢U):¢w+029@m{—06{9%i;2}}+aB{ZSﬁ{ﬁghgil—Ojﬁ}}+0156m{—09{(R;;r?{] 15

2. Modelos de Turbulencia en lechos empacados, bajo laconsideracion de
flujo turbulento en fluidos incompresibles y ecuaciones RANS.

Basado en la siguiente figura:

Ecuaciones RANS-E

t (tiempo) =
Sabiendo que:
V=V+V 16
P=P+P 17
La ecuacién de continuidad.
Voq)\_/ =0 18
19 (rgu )+ 2% g 19
ror oz

Ecuacion promediada temporalmente de Navier-Stokes-Ergun

Partiendo de NS-E y considerando solo el efecto radial de la ecuacién axial.

oV ooV oV OpP 10 ( ooV j v, | | K P 2,
LigV LtV L ==ty | S| 1L [ | v+ eV |+ 20
pf[ a T TPy } a el o ) e K P YTl

z
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Donde la ecuacion, finalmente nos que:

OQN, _ O@V, _ O¢V, o¢pP, 10 ( avz] 0%V,
+V +V =— + + e ey
pf[ ot "oor * oz oz o (s + 1) ror_ or ) oz2

20k gy _ 1 —2 ov, ov, ov,| 2
P PPV, — 402[pr2 +ﬂt[2 +—+—j——pfk5ij}+(ppfgz

oz  or oz ) 3

Promediando temporalmente, tenemos que:

V. Ez 1 oV, v v W
p{awvz}:_w ﬂ,f{_Qirﬂﬂ{ﬂWﬁ%ﬁvzﬁpk }(ppfgz 22

ot 574 ror\_ or K , ,

- 5. = vV
pf[a% __9pP +(ptg + 1) li(f%ﬂ_ﬂfﬂv O P L gpig, 23

ot oz Yol or K2 Tk Tk,
8(/)_ | 8(052 _1 6( 8¢\7 He Py o s 1 —
L= (g +u)| == r 22 | |-V, - L - =1, + 24
pf[at_ oz (s ”t)rar or K P YT e

oV, ] OpP, 1o( o\ ¢ _ pr oy pfﬂt[ - —T}
Ll=— i +u )| == r 222 | |- v, -2ty w+(W) |+
,0{ } (ﬂf ﬂt){rar( | K(”z K oV, K ( ) ?p+9,

z z

25

Por ultimo tenemos que la ecuacion RANS tiene la siguiente forma:

ooV, ogP, 10 G(pV) He Py o, Pk 0V, ov, ov. | 2 26
—L == +(p + ——|r—= |-V, —— 0V, — 2—24+—t4—L|——p kS +
p*[ ot } oz (4 ”‘){rar( o ) KR TR |Ta T T 3ol

z z

Simplificando, tenemos que:

oV opP, 10 6(0\7) Hi — Pr o, o, Pk dv, 2 27
Lz == ——r=||-—V, —— oV ————t—— p kS,
p{ " } - +(ﬂf+ﬂt)[r8r£ - AR L AT
OQV, _ OV, _ a(pvz} P, 10 [ avzj o,
+V +V =— + + ——|r—== |+
pf[ ot er téz R CTRY feem Ll e 28
20k My 1 L —2 ov, ov, ov,) 2
- ———p—V, —— v, + 2—t4+—24—L |——p.kd |+
T i A A L S B L P9,
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NOTA: Teniendo la ecuacién promediada RANS-E, usamos los modelos de
turbulencia correspondiente para determinar el perfil de velocidad promediado
temporalmente en términos de disipaciones viscosas turbulentas y energias
cinéticas turbulentas.

a. Modelo k-g

Es el modelo de 2 ecuaciones mas utilizado el cual consta de ecuaciones, el cual
proporciona informacion para identificar el efecto turbulento, mostrando perfiles de
energia cinética turbulenta y disipacion turbulenta.

El modelo esta expresado de la siguiente forma:

Para la energia cinética turbulenta.

ok ok 0 4 | oK
— V=t |
ot oX; | OX oy ) OX,

Donde el primer término es el término transitorio, el segundo es el transporte
convectivo, transporte difusivo, rapidez de produccién energética o generacion, y
rapidez de destruccion o disipacion de energia.

Pi +R —pie29

Donde los esfuerzos de corte viscoso por accion de un sdlido y un fluido son:

Lo cual tenemos:
ok ok 0 4, | ok oV,
Pi {ij G_XJ:&,-HM +O__k]aj]+fij {a—xjjpfg 31

Por lo tanto en forma vectorial, esto es igual a:

Py {%MV-(W)}:V-HM +ﬁ)Vk}+[M (v-v+(v-v)T)}v\7—pfg

Oy
32

P {%W'(W)}V' gy + 4 |k J{M Wz—ipfk@;}w—pff?
ot o, o 2 Si- 33
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Delta de Kronecker { 1 gl Z :J
0 sii#j

Ahora en coordenadas cilindricas.

K10 vol( L mk| [ oo 1 o

Debido a que existen interacciones solido-fluido, habra que considerar resistencias
viscosas e inerciales al paso del fluido (Ergun).

ok 10, _ 10 y@k o, 1 o He — Pt oy
2 (rk) | === | gy + 2 | = 4] =2 =2 p, K, | == p e —| LoV, +— %V
p{@t o Z)} r@r[{ﬂf akjﬁr] {”tar 2 ”}& Pré {K(pz K"

z

35

Para la disipacion viscosa
Tenemos que.

o€ oe 0 U, | O & £

—4V, — |=— +—|—|+C B —-C p, —
P ot J@XJ} ox. !(:uf GgJanzl A% s2Pf K 36
Y por lo tanto en forma vectorial, tenemos que:

| o¢ o€ 0 U, | O oV, ¢ &

—+V,— |=— +— |— [+C .| — |—-C,,p; — 7
Pl ’ax,.] axj[[”f aj@le g“(axj]k Py 3
[ O¢ s & . T\ oo ?

o) 5+V (Ve) |=V| |y +2 [Veg |+ Cgl—yt(v-v+(v-v) ) W-C,,p; — 38
[ 0c _ 7 e oV (1 _ £
P E-I-V.(vg)}:v.[(luf+a—tjv.g]+KCﬂE,utE]—(Epfké‘ijﬂVv—ngpf? 39

Ahora en coordenadas cilindricas
oe 10, | 10 U, |0¢ e oV, (1 oV £
—4——(rev ) |=—— +=L | —=|+||C,—u—L|-| =p,kd. ||—-C —

pf[@t rar( z):| ra{[ﬂf ng@l’] K glk:ut arj (pr ”H o 2Pt K 40

77




Debido a que existen interacciones solido-fluido, habra que considerar resistencias
viscosas e inerciales al paso del fluido (Ergun).

o 10, ] 10 4 |0 e oV (1 N e \u _ pe o,
o (reV)) === | g + 2 = ||| C S =2 || 2 pikS, | |—==C o, ——| =0V, +— V|| 41
pf{at rar(gz):| rar|:[/uf G]ar:| |:( alk:ut ar) (pr Uj:|ar 2P k [K¢z KZ¢ z

&

Los valores de las constantes de cierre se han establecido a partir de trabajos
experimentales, y se ha encontrado que funciona bien para una amplia gama de
fluido. Estos valores son:

0,=10,6,=13C, =1.44,C_,=1.92,C, =0.09 42
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Modelo k-w

El modelo K-w es uno de los mas utilizados modelos de turbulencia. Se trata de un modelo
de dos ecuaciones, eso significa, que incluye dos ecuaciones de transporte adicionales para
representar las propiedades de turbulencia del flujo. Esto permite un modelo de dos
ecuaciones para dar cuenta de los efectos de historia como la conveccion y la difusion de
la energia turbulenta.

La primera variable es transportada energia cinética turbulenta,k. La segunda
variable transportado en este caso es la disipacidn especifica, w. Es la variable que
determina la escala de la turbulencia, mientras que la primera variable, k, determina
la energia en la turbulencia.

El modelo esta expresado de la siguiente forma:
Para |la energia cinética turbulenta.

ok ok 0 « 1\ Ok «
— 4V, — |=— + — |+P - k
Ps o a)(j:l ox, [(:Uf o ﬂt)@xj B pio 43
Donde:
oV,
P=r|—
k u[axj] 44
Por lo tanto, en forma vectorial, tenemos que:
ok . ov, "
o2 {5+V.(\7k)}:v.[(,uf+0',ut)Vk}+rij[a—XjJ—ﬂpfa)k 45
ok " .
yor {EW'(W)}:V'[(‘“ +0o ,ut)Vk}+[,ut (V-V+(V-\7)T)}V\7—,B oK 46
ok . o, 1 .
Ps {E"’rv'(w)}:v’[(ﬂf +to M)Vk:|+{ﬂt§_5pfk5ij:|vv_ﬂ Pk 47
Por lo tanto en coordenadas cilindricas, tenemos que:
ok 10 10 « oK o, 1 N
—+=—(rkv,) [==— + — |+ L——p.ko. | —- k
pf[at rar( Z)} rar[(ﬂf Gﬂt)ar} {ﬂ‘ a 2" ”}8r p e 48

Debido a que existen interacciones solido-fluido, habra que considerar resistencias
viscosas e inerciales al paso del fluido (Ergun).
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Para la disipacién viscosa

[T

Por lo tanto, en forma vectorial, tenemos que:

ow
—+
ot

ow

)

0

X, ah, K _,Bpfwz

Vi
OX.

0w o | ov
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Por lo tanto en coordenadas cilindricas, tenemos que:
{6(04_1 2 (rav )}_lﬁ[( +0; )a_a)}_ag[ v, _1 }——,8
e Trar s O T ar VT gy k| or 2'0f P

49

50

51

53

Debido a que existen interacciones solido-fluido, habra que considerar resistencias

viscosas e inerciales al paso del fluido (Ergun).

pf 8t rar z ra ,U /ut 8 k :ut a 2pf f K z KZ z
Donde:

He = P h and 8:ﬁ*(l)k
w

Los valores de

54

55

las constantes se han establecido a partir de trabajos

experimentales, y se ha encontrado que funciona bien para una amplia gama de

fluidos. Estos valores son:
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Apéndice B
Métodos de solucion de las ecuaciones de transporte hidrodindmico (Navier-
Stokes, Ecuaciones promediadas de Navier-Stokes, k-w y k-¢).

B1. Método de elemento finito

El analisis de elementos finitos (FEA) es el modelado de productos y sistemas en
un entorno virtual, con el propdsito de encontrar y resolver potenciales (o actuales)
problemas estructurales o de rendimiento. FEA es la aplicacion practica del método
de elementos finitos (FEM), que es utilizado por ingenieros y cientificos parar
matematicamente modelar y resolver numéricamente problemas de complejas
estructuras, fluidos y de multifisica. El software FEA puede ser utilizado en una
amplia gama de industrias, pero es mas comunmente utilizado en las industrias
aeronautica, biomecanica y de automocion.

Uno de los modelos de elementos finitos (FE) cuenta con un sistema de puntos,
llamados "nodos", que constituyen la forma del disefio. Conectados a estos nodos
estan los mismos elementos finitos que forman la malla de elementos finitos y
contienen el material y las propiedades estructurales del modelo, la definicion de
cOmo va a reaccionar a ciertas condiciones. La densidad de la malla de los
elementos finitos puede variar a través del material, en funcion del cambio esperado
en los niveles de estrés de un area en particular. Partes que experimentan grandes
cambios en stress por lo general requieren una densidad de malla superiores a los
gue la experiencia de variacion supone poco 0 ningun esfuerzo. Los puntos de
interés pueden incluir los puntos de fractura del material previamente probado,
filetes, esquinas, detalles complejos, y areas de alto estrés.

Los modelos FE pueden ser creados usando elementos en una dimension (1D haz),
dos dimensiones (2D shell) o tridimensionales (3D sélido). Mediante el uso de vigas
y conchas en lugar de elementos sélidos, un modelo representativo se puede crear
con menos nodos sin comprometer la precision. Cada combinacién de modelos
requiere una diversa gama de propiedades que se definen como:

Areas de la seccién
Momentos de inercia
torsion constante
Espesor de la chapa
resistencia a la flexiéon
corte transversal

Para simular los efectos de los entornos reales de trabajo en la FEA, los distintos
tipos de carga se pueden aplicar a la modelo de elementos finitos, incluyendo:

e nodal: fuerzas, momentos, los desplazamientos, velocidades, aceleraciones,
temperatura y flujo de calor
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e Elemental: carga distribuida, presion, temperatura y flujo de calor
e Las cargas de aceleracion del cuerpo (la gravedad)

Los tipos de analisis son:

e estética lineal: andlisis lineal con las cargas aplicadas y las limitaciones que son
estaticas

e estaticay la dinamica no lineal: los efectos debidos al contacto (donde una parte
del modelo entra en contacto con otra), las definiciones de material no lineal
(plasticidad, elasticidad, etc) y el desplazamiento de gran tamafio (las cepas que
superan la teoria de baja cilindrada que limitan un enfoque de analisis lineal)

e Modos Normal: frecuencias naturales de vibracion

e Respuesta dinamica: las cargas o movimientos que varian con el tiempo y la
frecuencia

e Pandeo: carga critica en la que una estructura se vuelve inestable
e La transferencia de calor: el cambio de conduccidn, radiacion

Los resultados tipicos calculados por el programa incluyen:

e nodal desplazamientos, velocidades y aceleraciones
e Las fuerzas elementales, deformaciones y tensiones

Beneficios de la FEA
FEA puede ser utilizado en el disefio de nuevos productos, o para refinar un

producto ya existente, para asegurar que el disefio sera capaz de realizar las
especificaciones antes de la fabricacion. Con FEA puede:

Predecir y mejorar el rendimiento y fiabilidad del producto
Reducir la creacion de prototipos fisicos y pruebas
Evaluar los diferentes disefios y materiales

Optimizar el disefio y reducir el uso de materiales

Software FEA
Estos son algunos ejemplos de aplicaciones de software FEA:

NX Nastran: es un programa analisis de elementos finitos, que analiza el estrés, la
vibracion, un fallo estructural /durabilidad, transferencia de calor, el ruido/ acustica
y el aleteo / aeroelasticidad.

Femap: es un CAD-independiente, para la ingenieria FEA avanzada. Se
proporciona a los ingenieros y analistas con una solucion de modelado de FEA para
manejar incluso las tareas mas complejas con facilidad, precisiéon y rentabilidad.

Solid Edge Simulation-comsol multiphysics software: es una herramienta
integrada FEA para ingenieros de disefio para validar disefios de piezas y montaje
digital en el entorno de Solid Edge. Basado en la probada tecnologia de modelado
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http://www.plm.automation.siemens.com/es_es/products/nx/for-simulation/nastran/index.shtml
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http://www.plm.automation.siemens.com/es_es/products/solid-edge/design/add_on_apps/simulation.shtml

de Femap de elementos finitos, Solid Edge Simulation reduce significativamente la
necesidad de prototipos fisicos, reduciendo asi el material y los costos de las
pruebas, mientras se ahorra en tiempo de disefio.

Los siguientes componentes de software son utilizados por los desarrolladores de
software FEA como base para sus aplicaciones:

Parasolid es el software 3D de modelado geométrico, que permite a los usuarios de
los productos de Parasolid modelar piezas complejas y ensamblajes. Se utiliza
como motor de la geometria en cientos de diferentes CAD, CAM y CAE.

En resumen, el desarrollo y andlisis de métodos numéricos, como el Método de
Volumen Finito y el Método de Elemento Finito entre otros, que aproximan
soluciones de problemas donde intervienen ecuaciones diferenciales parciales,
requiere de una relacién entre teorias matematicas, modelado fisico y analisis
numérico. El método de Elemento Finito es uno de los métodos numéricos mas
utilizados en la actualidad por su potencia para encontrar la solucion aproximada a
muchos problemas. Sin embargo, existen otros métodos numéricos mas recientes
y cuyo campo de investigacion tanto teérica como aplicada esta activo, uno de ellos
y en el que nos enfocaremos en este trabajo, es el Método de Volumen Finito. Como
primer analisis, iniciamos con la derivaciéon y el desarrollo de ambos métodos para
destacar algunas de sus principales semejanzas y diferencias en su planteamiento,
gue son importantes para los objetivos de este trabajo, como por ejemplo el tipo de
funciones de prueba que se utilizan en cada uno. Posteriormente mediante cddigos
desarrollados en una plataforma de programacion, se implementan ambos métodos
y con estos se encuentra la solucion aproximada de algunos tipos de problemas
prueba para los cuales se conoce la solucion analitica y que son representativos.
Se comparan ambas soluciones, estableciendo sus semejanzas y diferencias, y
analizando algunos puntos como la rapidez de convergencia de ambas
aproximaciones. También se expondran las ventajas o desventajas de usar uno u
otro método. Tomando en cuenta el primer analisis y los resultados obtenidos
aplicando los dos métodos a los diferentes problemas, se podra tener una idea de
cuando usar uno u otro método.
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