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Resumen

En este trabajo se desarrolla un modelo para €l transporte de energia, en € proceso de
hidrodesulfuracion (HDS) en un reactor trifasico, en términos de ecuaciones promedio.
También se plantea la metodologia para la prediccion de los coeficientes efectivos

asociados a las ecuaciones promedio.

La deduccién del modelo se realiza por la aplicacion de la técnica del promedio
volumétrico a las ecuaciones puntuales de energia térmica para obtener las del medio
efectivo que son vélidas en todo e dominio. Se considera contacto fisico entre la fase
liquida con el catalizador y la gaseosa. Pero se descarta entre €l gasy el catalizador. En €l
desarrollo del modelo se utiliza la disparidad entre las longitudes caracteristicas asociadas
con €l reactor para simplificar las ecuaciones promedio y el problema de cerradura que
eventualmente da el método de prediccion de los coeficientes efectivos de transporte. En el
problema de cerradura se impone también la suposicion de falso-estado esacionario y €l

equilibrio local de temperatura en las diferentes interfases.

El modelo obtenido consta de tres ecuaciones promedio de transporte de energia: una para
la region porosa, otra para la fase gas y la Ultima para la fase liquida. En ellas, ademés de
otros, se observan términos de intercambio de energia con coeficientes de pelicula gue son
generados por las condiciones de frontera interfaciales de las ecuaciones puntuales y por el
proceso de cerradura. EI método de prediccion de los coeficientes de pelicula se muestra
detalladamente.

En el cuerpo principal del trabajo se presentan los resultados de la aplicacion del método
del promedio volumétrico y en los apéndices el desarrollo en extenso de cada resultado, asi

como una propuesta de solucion al problema de cerradura.
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I ntroduccién

En este trabajo se model6 el transporte de energia en el proceso de hidrodesulfuracion
(HDS) en un reactor trifasico, mediante la deduccién de ecuaciones promedio (o de medio
efectivo), también se plantea la metodologia para el calculo de los coeficientes efectivos

asociados a las ecuaciones promedio.

Bajo diferentes puntos de vigta los reactores se han clasificado por forma fisica, por
condiciones de operacion, y por las fases que los congtituyen. Los reactores quimicos
trifasicos se han observado como sistemas complejos [Gates y Col., 1979], sin embargo se
han estudiado y propuesto modelos matematicos que los representen, para ser utilizados en

su optimizacion y simulacion.

En este estudio de un reactor de lecho fijo, para el proceso de HDS, se presentan las
consideraciones sobre las interacciones entre las fases, es decir el contacto fisico que existe
entre ellas; Region Porosa, Fase Liquida y Fase Gas, que se redlizan para €l desarrollo del
modelo, asi como los balances de energia puntuales que lo representan, en la descripcion
del sistema (8 I1).

Los modelos para la representacion e interpretacion de procesos en areas como la
Ingenieria Quimica, son cruciales. De esto se desprende el estudio para la deduccién del
modelo mencionado a partir de los desarrollos de las ecuaciones promedio para cada fase
(Apéndices A.1 a A.11), mediante la aplicacion del método del Promedio Volumétrico
[Whitaker, S., 1999]; en la seccibn de Metodologia (8 1V) se detalla el método, sin
embargo cabe sefialar que el tratamiento matematico y desarrollo algebraico se presenta en
los apéndices sefialados, para no perder la continuidad en la exposicién de resultados y
conclusiones de esta investigacion.

Las ecuaciones promedio y la expresion de los coeficientes efectivos de transporte de
energia, se presentan resumidos en la seccion de resultados (8 V.ay 8 V.b). En la seccion



VI, se presenta un resumen de los resultados obtenidos para el modelo de un sistema
trifasico como el de un reactor de HDS,

a. Antecedentes

El uso de reactores quimicos en la industria, es sin duda una de las actividades mas
comunes, y debido a esto, €l estudio y comprension de los fendmenos que se presentan en
ellos, representa un amplio campo de trabajo, que incluye desde la obtencidon y andlisis de
datos experimentales hasta la propuesta de modelos matematicos que describan €l
comportamiento de estas unidades. Es asi como desde los inicios de la ingenieria quimica
se tiene conocimiento de algunas descripciones de reactores quimicos, como la propuesta
realizada por diversos autores [McCabe y Col., 1965; Carberry, 1976], donde se dice que
un reactor quimico es la pieza fundamental de un proceso, y se modela mediante balances
de materia y energia en ecuaciones diferenciales ya sean estas, parciales u ordinarias,
derivados del andlisis de un elemento de volumen, etc.; continuando con otras
descripciones y representaciones de reactores quimicos realizadas por diferentes autores
[Aris, 1973; Korsten y Col. 1996]. Otro aspecto importante dentro del campo de accion de
este tipo de investigacion son, sin duda, los modelos cinéticos que en conjuncion con los
modelos tradicionales o promediados ofrecen otra alternativa en el modelado y simulacion
de reactores quimicos, en particular para € presente desarrollo, la hidrodesulfuracion
(HDS). En este sentido el estado del arte indica de manera general la siguiente descripcion

para el mencionado proceso.

El azufre esta presente en diversas formas en las fracciones de petroleo: Mercdptanos
R-SH, sulfuros R-S-R’, disulfuros R-S-S-R’, tiofeno, benzotiofeno, dibenzotiefeno y sus
derivados alquilados [Froment, 1994]. El proceso de HDS es, basicamente, el tratamiento
de fracciones de petrdleo, con hidrogeno en presencia de un catalizador, como ya se ha
mencionado, en un reactor trifasico de lecho fijo, a lo que debe incluirse la transferencia de
calor y masa, la hidrodinamica del sistema y la cinética involucrada en la misma, a este
respecto se puede mencionar la cinética propuesta por Froment [Froment y Col., 1994],
trabajo en el cual se concluye acerca de la problemética que representa el sistema en cuanto



a la hidrodindmica, la naturaleza de la corriente de alimentacién, el calculo de propiedades
termodindmicas y del aspecto cinético del proceso; lo cual presenta la oportunidad de
continuar desarrollando este tema en funcidn de las diferentes éreas mencionadas, es decir
gue, se presenta la oportunidad de proponer y evaluar modelos de reactores de HDS de
fracciones de petréleo, encontrados en la literatura o como productos de la aplicaciéon de
otras metodologias.

Debido al desarrollo tecnoldgico y académico en diferentes etapas y grados de avance, se
encuentran en la literatura planteamientos de modelos desde los que consideran €l criterio
de Mars, el cua indica la importancia de los efectos de la dispersién axial en un reactor
[McCabe y Col., 1965], pasando por las observaciones sobre la interpretacion del flujo de
fluidos mediante modelos hidrodinamicos [Sicardi y Col., 1980], hasta la propuesta de
modelos en ecuaciones diferenciales ordinarias; es decir, simplificando los modelos
considerando operacion adiabatica, catalizador isotérmico, contribucion por conveccion y
conduccion debido al transporte de entalpia por la transferencia de masa interfacial
[Froment y Col., 1994], asi como modelos que consideran operacion adiabética e isobarica
del reactor, y la no presencia de evaporacion o condensacion, etc., para un reactor de HDS
[Korsten y Col., 1996]; también debe mencionarse los modelos Ilamados reactores ideales,
(a) Reactor discontinuo, (b) Reactor de flujo piston y (c) Reactor de mezcla completa, todos
estos estudiados en el texto Ingenieria de las Reacciones Quimicas [Levenspiel, O.,1997].

Dentro de la métodos, para la obtencién de modelos de reactores multifasicos se encuentra
el Méodo del Promedio Volumétrico [Whitaker, S., 1999]. Esta metodologia ofrece la
alternativa de obtener los balances de cantidad de movimiento, materia y energia, en
términos de cantidades promedio, definidas mediante un operador; considerando la
transferencia de energia en sus diversos mecanismos entre las diferentes fases. A este
particular se encuentran diferentes desarrollos en temas como solidificacion de mezclas
binarias con dispersion en estructuras ramificadas [Bousquet-Melou y Col. 2002],
transporte en medios heterogéneos [Chang, 1982a], modelos de reactores de lecho
empacado [Chang, 1982], difusién y conduccion efectiva en dos fases [Chang, 1983],
difusiéon y reaccion en medios heterogéneos [Ochoa-Tapia, J. A., 1988], modelo de una



ecuacion en sistemas de dos fases [Ochoa-Tapia, J. A., 1991], difusion en medios porosos
[Ochoa-Tapia y Col, 1993], transporte difusivo en dos fases [Ochoa-Tapia y Col, 1994],
transferencia de calor en la frontera de un medio poroso [Ochoa-Tapia y Col, 1998],
transporte en medios porosos ordenados y desordenados [Quintard, M y Col, 1994],
regtricciones del equilibrio térmico local [Whitaker, S., 1991] y el propio método del
promedio volumétrico [Whitaker, S., 1999].

Asi que la conveniencia del estudio del comportamiento de un reactor trifasico de lecho fijo
de hidrotratamiento de fracciones de petrdleo, bajo el método del promedio volumétrico,
representa la comprension de los fendmenos de transferencia de energia y por ende la futura
posibilidad de proponer modelos de simulacidén y optimizacion de procesos quimicos bajo
esta metodologia.

b. Justificacion

El interés fundamental por introducir un desarrollo en ecuaciones promedio para obtener un
modelo de reactor radica en la necesidad de incluir o en su caso excluir, lasresistencias ala
transferencia de calor que deben considerarse parala operacidn de este tipo de reactores, asi
como la necesidad de un desarrollo que contemple el escalamiento del reactor, ya que se
advierten diferencias importantes entre la operacion a nivel laboratorio y la operacién
industrial (Fogler, H. S., 2000) y debido ala complejidad de los sistemas reactivos actuales,
como por gjemplo los que se llevan acabo en laindustria petroquimica, tal como el proceso
de HDS, en un reactor de lecho fijo; es necesario encontrar metodologias y herramientas,
que interpreten el comportamiento del reactor bajo diferentes condiciones de operacion,
donde al resolver las incognitas o parametros, se consiga explicar los fendbmenos presentes
y de esta forma estar en posicion de instrumentar modos de operacion para e mejor

rendimiento y eficiencia de un reactor quimico.

Entonces la propuesta de un modelo en ecuaciones promedio, que cuantifique los diferentes
tipos de transporte de energia, y permita el céculo de coeficientes efectivos de



transferencia de calor, en tres fases, problema no resuelto en la bibliografia consultada y
gue se cita como una necesidad, asi como el obtener modelos en tres fases para no perder
de vista los efectos de los fendmenos de transporte como o deduce Satterfield (1975) en un
estudio sobre reactores de lecho empacado, asi como la importancia en los campos de

disefio, simulacién y optimizacidn de procesos.

Por los motivos antes expuestos se exhibe necesaria la generacion de un modelo en
ecuaciones promedio de energia de un sistematrifasico como el de un reactor de HDS.



[I. Objetivos

a. Deduccién de un modelo parael transporte de energiaen el reactor de HDS en

términos de ecuaciones promedio

b. Planteamiento de los problemas de valor a la frontera de cuya solucion se
obtienen los coeficientes efectivos de transferencia de energia asociados a las

ecuaciones promedio



IV. Metodologia

La metodologia, el Método del Promedio Volumétrico [Whitaker, 1999], seleccionada por
los motivos expresados en la introduccion y la justificacion, se ha utilizado en diferentes
ocasiones para €l estudio de problemas en una y dos fases, Ochoa-Tapia y Col. (1991),
Ochoa-Tapia y Col. (1994), asi como por Quintard y Whitaker (1994), entre otros citados
en los antecedentes (8§ 1.8). En este texto se tratara un sistema de tres fases; también debe
mencionarse €l uso de métodos matematicos aplicados en parte de la metodologia de este
trabajo, tales como el método de superposicion de variables en problemas de valor a la
frontera, y el método de separacion de variables para resolver ecuaciones diferenciales, asi
como €l de la celda de Chang, método este Ultimo que permite calcular soluciones
analiticas, cuando en la literatura generalmente se presentan soluciones numéricas, de los
problemas de cerradura generados por e promediado de las ecuaciones puntuales del
sistema y consta de circunferencias concéntricas en las cuales se distribuyen las fases y se
les asignan radios caracteristicos a cada fase, teniendo asi identificadas las interfases
formadas por €l contacto entre las fases, y condiciones de frontera homogéneas propuestas
por el método, facilitando la solucién de los problemas de cerradura mencionados.

La finalidad de aplicar el Método del Promedio Volumétrico es obtener las ecuaciones
promedio de energia para cada fase, es decir el modelo del transporte de energia de un
sistema trifasico. El desarrollo del mé&odo es complejo y largo, por lo tanto en el cuerpo
principal del trabajo se resumen los pasos importantes del desarrollo, y los detalles del
mismo se presenta en los apéndices listados al final de esta seccion, sin embargo alo largo
de la seccidn se recurre a estos apéndices para la explicacion de algunos de los resultados

que asi lo requieren.

a. Descripcion
El método del promedio volumétrico es una técnica que puede aplicarse para la derivacion
rigurosa de las ecuaciones de conservacion en sistemas multifasicos. Esto significa que las

ecuaciones puntuales que describen el transporte de energia, en este caso, son validas



dentro de una fase en particular, pero pueden suavizarse espacialmente para producir
ecuaciones promedio gque son validas en cualquier punto del sistema[Whitaker, 1999].

De acuerdo alo anterior el conjunto de ecuaciones puntuales que describen el transporte de
energiaen el sistema multifasico esta dado por:

Ecuacion de energia

Para las fases fluidas

(rc,), ?]‘I; +v, NT, g=N>(kaNTa) paa a=l,g (IV.12)
Paralaregion porosa
(rc,), o =Ro{k,NT,)+F, (IV.2)

en donde r es la densdad, C, la capacidad calorifica, k la conductividad termica,
propiedades consideradas constantes en el volumen V. que se muestra en la Fig. 3-3.
Ademas T es la temperatura, y v la velocidad; F, es el término de generacion de calor

debido a la reaccién quimica que se lleva a cabo en la region porosa. Los subindices
a=I|,gyw indican la fase gas, liquida y region porosa respectivamente. Entonces el

calor de reaccion esta dado por la expresion:

B o

i=L

Donde a,, es €l areaespecifica donde se lleva a cabo lareaccion, R latasade reaccion del
i-ésimo componente y DH. la entalpia de reaccion de la i-ésima reaccion quimica

respectivamente. Las ecuaciones (1V.1) y (1V.2) estén sujetas a las siguientes condiciones
de fronterainterfacial.



Interfase liquido — gas

7

é & oV

ng X{a, - d,)+ny (v, - w)er, (h - hy)- Rggl' :_IZUZO (1vV.4)
e g

T =T,=T, (IV.5)

Donde n, esel vector normal alafase g y endireccionalafase | ,q, esel flux de calor,

r, ladensidady h, laentalpiade cadafaseo region, paraa =w, | ,g.

Interfase liquido — particula catalitica

T =T, =T, (IV.6)
n., (a -a,)=0 (IV.7)

En la ecuacion (1V.4) n, >w es la rapidez de desplazamiento de la interfase gas-liquido.

Asi mismo es importante mencionar que las ecuacion (1V.5) y (IV.6) representan el
concepto de equilibrio térmico local, el cual propone la existencia de una sola temperatura
en cada interfase que representa la continuidad de la temperatura. Ademas, el flux por
conduccion es

q, =-k NT, para a =l,g, w (1V.8)

Y los simbolos restantes tienen el significado ya mencionado. A continuacidn se presenta el
desarrollo condensado de la metodologia propuesta para la deduccién de un modelo en

términos de ecuaciones promedio.



b. Desarrollo

Partiendo de las ecuaciones puntuales de transporte de energia del sistema, ecuaciones
(IV.1) y (IV.2), se obtienen las ecuaciones promedio, con el fin de obtener un modelo de
tres ecuaciones, considerando el volumen de la Fig. 3-3, se desarrolla el promedio local
para cada fase, obteniendo

La ecuacion promedio paralaregion porosa(w),

I e il
ﬂ w_ & ) e w 1 ~ "|', 1 ~
(1€, gele (1)) =0 ek, RULY"+ - Qg+ Qe kNT.08
| e P Qlo Au
+e,(F.)"
(IV.9)
Ecuacién promedio de lafase liquida (1 )
1
(r Cp)| ﬁ(e' (T) )+— Ig>(rC ) w)dA
Ag(t)
+Vi c\)nlw>(r Cp)I T, (v, - w)dA+(r Cp)I N>(e| (v) (T, >.)
Au(t)
| e vy
~ E |
:N>_ql_e|kI gN< | +— Onlg'f’bdA+ Onlw'f’ﬁdAuy (rc,) Rou®)
i g Ag(®) Aw(t) Hp

1 ~ ~ 1 ~ -
+V_ |g>k|NT|dA+V_ On|w>k|N-|-|dA
Ag(t) Aw()

(IV.10)

10



Ecuacion promedio de lafase gas(g)

(10.), ey (1 )+l @ {00, T (v - w)anr(r ), e, (v (1))

4 (1)
- 1 1
~ B~ \ ~ \ ~
=N><_i_egkg (T, + v O‘ng'?gdA - (rCy), Nt )+ - Oy HoNT 0
T B A (1) b A ()

(IV.11)

Los detalles de la deduccion de las ecuaciones (1V.9) a (1V.11), se presentan en el Apéndice

A.1, donde se emplearon las siguientes definiciones:

Ya)= i @adv promedio superficial delafase (V.12
\%
Va
y.) = 1z @a dv promedio intrinseco de la fase (1V.13)
Va
Va
Yoo =Y. - V.) desviacion espacial (IV.14)
V. .
e, = V—a fraccion volumen de lafase a (IvV.15)

Donde y, puede ser T, 6 v,. En las ecuaciones (IV.12) a (1V.15) e volumen V
representa el volumen de muestra de la Fig. 3-3y V, representa el volumen de la fase a
contenido en la muestra V , por Ultimo e, es la fraccion volumen de cada fase. Las

fracciones se consideran constantes en el resultado final. Parallegar a las ecuaciones (1V.9)
a (IV.11) se introdujo la variable Ilamada desviacion espacia de la temperatura J#g , 'y €l

promedio de la temperatura en las tres fases. Por ello se requiere obtener las ecuaciones
diferenciales de las desviaciones, pararesolver y obtener la forma de las desviaciones de la
temperatura, procedimiento que se lleva a cabo mediante la aplicacion la definicion (1V.14)

11



y se presenta en extenso en el Apéndice A.2; entonces la ecuacion para las desviaciones de

latemperatura en las diferentes fases son:

Paralaregion porosa (w), esta dada por

Ecuacion para T,

Paralafase gas se tiene

Ecuacion para T

(e Al ol

Fuente
Fuente

~

=R kRt )- Vi O kA T
A (1)
Paralafase liquida se tiene

Ecuacion para T

NN M, (T,
(rC v +(10)Iﬁj\|11423 14424

Fuente

Y 1 ~ 1 =~ ~
=N V—qnlgAgN'ﬁdA-Wonlme'ﬁdA

Aw(t)

Sujetas a las siguientes condiciones de frontera

2 R

Fuente

(1V.16)

(IV.17)

(IV.18)

(IV.19)

12



A = UL B

Fuente Fuente

M ou

lg é & r.| T
er|m/ +r|gg1'_1l:|

+

r A r
1'2%1 AA2A4949 4

Fuente
(1V.20)

En A, | T :{Itwﬂﬁw - {I=>': (IV.21)

Fuente Fuente

n, <% N# =n, x,N® +&Mx§'§é&|g - &Mﬂéﬂé (IV.22)

Promedios (1) =0 (1) =0 (1) =0 (IV.23)
Periodicidad

T, (r+1,) =T, (r) (IV.24)

T (r+1,) =T (r) (1V.25)

T (r+1)=T(r) (1V.26)

Del andlisis de la ecuaciones (1V.16) a (1V.18), se determina la necesidad de conocer ng :

tomando en cuenta que existen fuentes generadoras de estas desviaciones, identificadas
como los términos de las ecuaciones (1V.16) a (1V.23), que no estan solo en funcién de las
variables de desviacion, es decir aquellos términos que en su estructura contienen
contribuciones diferentes a las desviaciones, por ejemplo promedios de alguna variable, o
términos puntuales de las mismas. A este punto se especifican las contribuciones por
evaporacion, transporte interfacial y transferencia de calor debido al calor sensible de las

fases, entre otros. Se propone entonces la forma de las desviaciones basandose en las

13



fuentes mencionadas, a esta propuesta se le considera como una de las contribuciones del
trabajo; tomando en cuenta que si bien las ecuaciones diferenciales de las desviaciones de
la temperatura son diferentes para cada fase también es cierto que podemos proponer una
solucion similar de la temperatura para cada fase con € fin de obtener problemas tipo e
intentar generalizar las soluciones, como una consecuencia logica de este tratamiento se
desprende como resultado que algunos de los términos involucrados en las ecuaciones
solucion no exigtirdn, y en parte debido a que algunos de estos términos darian razén del
contacto entre las fases gas y region porosa, contacto inexistente debido a la descripcion del
sisgema, asi la solucion propuesta a las desviaciones de la temperatura en las tres fases se
escribe como:

T, =b,, R (T, )+, o (T,) b, (T )+, (1)~ (1))
(1V.27)
+S’V <Tg>g'<Tl> )+rwl |\§||9<T| >I +ng|\§||9 Tg>g+mfvmlg
T R 4y (1) 4y (T ) - S, (1) (1)
(1V.28)

Donde los términos del tipo b,, *N (T,)" en las ecuaciones (IV.27) a (IV.29) indican

contribuciones de tipo difusivo por la estructura de los términos de donde provienen y se
han sefidlado, los términos del tipo S, (<‘I’a ) - <Tb>b) en (IV.27) a (IV.29) indican
transferencia de energia similar a la ley de enfriamiento; y los términos que contienen M g
dependen de la tasa de evaporacion que ocurre en el proceso. Los coeficientesb,, , S, ,

lp s l\ﬁ,g, y m, se consideran constantes en este desarrollo, aqui a, b = w, | yg, para

las ecuaciones (1V.27) a(1V.29). Las variables restantes mantienen el mismo significado.

14



De acuerdo a la insercidn de las variables definidas como desviaciones de la temperatura

T, se requiere entonces resolver problemas Ilamados de cerradura, es decir encontrar el

valor de los coeficientes de las ecuaciones (1V.27) a (IV.29) que congtituyen las
desviaciones. En este sentido se presentan los problemas de cerradura generados al sustituir
las definiciones (1V.27) a (1V.29) en las ecuaciones (1V.16) a (1V.18) y sus respectivas
condiciones de forntera aplicando algebra en esta operacion, asi como la consideracion de
falso estado estacionario debido a las restricciones impuestas en las ecuaciones (A.2.28) y
(A.2.29) del Apéndice A.2, que dicen que la variacion de las desviaciones con respecto al
tiempo es menor que el producto de la conductividad térmica con el Laplaciano de las
desviaciones, es decir, la contribucion de las variaciones por acumulacion es menor que la
realizada por el término de conduccion; el desarrollo en extenso de este procedimiento se
puede consultar en el Apéndice A.3; entonces al realizar las operaciones mencionadas se
generan ocho problemas de cerradura, cada uno con tres coeficientes desconocidos, por

glemplo para los coeficientes b,,,, b, y by, , setieneel problemal dado por:

Problema

Problemade b,,,, b,,, yb,,
Enlaregion w: k,N%b,,, =€.'C,, (1V.30)
En A, b, =b,, (IV.31)
y n,, % Nb,, =n, % Nb,, +n Kk, (IV.32)
Enlafasel : (rc,) vi Nby, =k Kb, +e'c,, +e'c,, (IV.33)
En A, by =by, (1V.34)
y -ng % Nb,,, =-n, % Nb,, (1V.35)
Enlafaseg: (r C, )g v, b, =k N%,, - e;'c,, (1V.36)
Promedios (b )" =0 (b,,) =0 < ng>9 =0 (IV.37)

Condicién de Periodicidad
b, (r+1;)=b,, (r) by, (r+1)=b,(r) by, (r+1;)=by(r) (1V.38)
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El total de los problemas de cerradura se presenta en el Apéndice A.3, como ya se ha

mencionado, en las ecuaciones (1V.30) a (1V.38) los coeficientes c,, , son contribuciones

por el intercambio de energia interfacial con la forma general dada por

Vi Oab » Nb_, dA y el desarrollo para la definicion de estas contribuciones se presenta

Aap
en el Apéndice A.2. El procedimiento para solucionar las ecuaciones diferenciales de las
desviaciones es formando problemas de valor a la frontera, por el método de superposicion
de variables, para obtener problemas menos complejos de resolver analiticamente, sin
embargo, aun se presentan demasiado complejos, para el desarrollo general consultar el
Apéndice A.7. En este sentido se presenta a continuacion la forma en la que se aplica el
método de superposicion de variables a los problemas de cerradura, para esta aplicacion es
necesario proponer una descomposicion de cada variable de las desviaciones en diversas
contribuciones resultado del andlisis de la estructura del problema de cerradura, ecuaciones
(IvV.30) a (1V.38), por gemplo en la ecuacion (1V.33) se tienen contribuciones que

contienen ¢c,, Y C,, téminos involucrados en las ecuaciones (1V.30) y (IV.36)

respectivamente, asi la descomposicion de variables de cerradura en base a este andlisis
para este gjemplo, esta dado por:

B =B ¥ Bu Cow T Auw Cou (1V.39)
le:b|0W+B|W ng+AIW CWW (IV4O)
by, =bg, +By, Cor + A4, Cuw (1vV.41)

Como una consecuencia logica de la metodologia que se sigue, es necesario encontrar la

forma de los coeficientes c,, , cona, b = w, | , g, y para esto se hace valer la condicion

dada por la ecuaciones (1V.37), que dicen que €l promedio intrinseco de la temperatura en
las tres fases es igual a cero, entonces aplicando esta condicién y la definicion de la
ecuaciones (I1V.39) a (1V.41), pueden escribirse las siguientes expresiones para los

coeficientes efectivos:
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(b2,,) (IV.42)

(b, )’ (IV.43)

las ecuaciones (1V.34) a(l1V.36), son uno de los resultados intermedios necesarios para la
deduccién de un modelo de transporte de energia en ecuaciones promedio, y a este respecto
los coeficientes de las ecuaciones en mencion quedaran determinados al resolver el
problema de cerradura de este trabgjo. Como puede observarse en las ecuaciones (I1V.31) a

(1V.33), estan presentes las contribuciones ¢, ¥ C,,, Ya mencionadas; y Si bien en la
regiéon porosa w , € coeficiente ¢, , ho participa, y por tanto su valor es cero, es necesario

proponer estas formas para la simplificacion de la solucién de los nuevos problemas
generados por € método de superposicion de variables para obtener problemas
homogéneos, como los aqui presentados:

Aplicando las descomposiciones (A.7.1) a (A.7.3) del Apéndice A.7 a primer problema de
cerradura (apéndice A.3), setiene:
En laregion Porosaw :

0=k,N*gb;,, +B,., Cuw +Au Cou- € Cun (1V.45)
Sujeta alas siguientes condiciones a la frontera:

Enlainterfase A,

bow *Buw Cw FAuw Cow =1 By C TA, Cu (Iv.46)
y
n, kN, +B,, ¢, +A, CuB=M. KNEL, +Buy Cu T Au CouBtMuLK,
(IV.47)
Enlafase | :
(GC)I v, Ng)fW+B|W Cuw +A, cwwgzlgﬁlzg)fw+B|W Cow TAL G (V.48

+te ngN +te lCWW
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Sujetaa

Enlainterfase A

bl +Bi Cy +A, Cu =bg, By, Cp TA, Cu (1V.49)

-ng kNgby, +B,, ¢, +A,, C.H=-ny kNgg, +B,, ¢, +A, c.f (V.50

Enlafase g

(rCu), Vo NEDy, By Cou +Ag G B KNP @05, +By, o + A, Gl &G,

(IV.51)
Promedios
(b )" =0 (b,) =0 (by,) =0 (IV.52)
Periodicidad
By (1 +1;) =by, (1) b, (r +1;)=b,, (r) by, (r +1;)=b,, (r) (V.53

Continuando con la estrategia utilizada, se genera el siguiente conjunto de problemas de
valor a la frontera, para cada coeficiente de los utilizados en la forma propuesta para las
desviaciones de latemperaturay se escribe a manera de ejemplo el primer problema para el
coeficiente b, de la ecuacion (1V.31) que indirectamente define el coeficiente b, de la
ecuacion (1V.19); el procedimiento para €l total de los coeficientes se presenta en el
Apéndice A.7, donde se desarrolla paso a paso la obtencidon de este resultado:

Problema I
Enlaregion w:
N?b;,, =0 (IV.54)
Enlainterfase A, by, =B/ (1v.55)
n,, kNb’ =n kNb +n Kk, (1V.56)
Enlafase | :
(rc,) vi Ny, =k N7y, (IV.57)
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Enlainterfase A by, = by, (Iv.58)

-ng kNb}, =-ny kNbg, (IV.59)
Enlafase g
(rc,), v, Nbg, =k,Rbg, (1V.60)
Promedios (b, )" =0 (b,) =0 (by,) =0 (IV.61)
Condicion de periodicidad
b (r +1;)=b,, (r) by, (r+1;)=b,,(r) by, (r +1;)=b,, (r) (1V.62)

De esta manera se forman los problemas de valor a la frontera con caracteristicas en su
estructura tales que permiten consideran la aplicacion de celdas para la solucion de los
mismos, las celdas mencionadas son herramientas que permiten tener condiciones de
frontera homogéneas partiendo de la consideracion de la condicién de periodicidad
ecuaciones (1V.54), en e volumen muestra V, generdndose valores conocidos de las
variables en las interfases del sistema. Existen diferentes tipos de celdas en la literatura; la
idea general de estas celdas se basa en que una celda unitaria rectangular contenga la o las
fases dispersas del sistema y que las condiciones de frontera cambien en la nueva frontera
creada por cada celda, de este modo se generan celdas unitarias simétricas para medios
porosos espaciados periédicamente, una propuesta de esta metodologia se encuentra en los
Apéndices A.9 y A.10, sin embargo para efectos de este trabajo s6lo se menciona como
anexo al resultado, que es e modelo en ecuaciones promedio de energia, obtenidas a este
punto. En la Seccidn siguiente se presentan los resultados obtenidos de la aplicacion del
Método del Promedio VVolumétrico a un sistema trifasico.
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V. Resultados

a. Ecuaciones Promedio y coeficientes efectivos de transporte

En esta seccidn se presentan las ecuaciones promedio de energia del sistema trifésico, este
conjunto de ecuaciones es €l modelo que podra predecir el comportamiento de los perfiles
de temperatura generados por los diferentes procesos de intercambio de calor en el sistema.

i. Delaregion porosaw

Paralaregion porosa w, la ecuacion promedio esta dada por la expresion:

(T,)" |
Qﬂi&24ﬂ$+ﬂﬂ44’4 Y 4 S0

Conveccion
Acumulacion

1&4444%2@4&42&2“4443) iéﬁé_lgﬁg

Difusion Transporte intefacial
|
ran () (1) et ) ) +(g ()
ax. 44444442?244 5> 4é
Transporte intefacial Transporte por evaporacion

+ bl

Generacion por reaccion

(V.1)

En laecuacion (V.1), el primer término del lado izquierdo es de acumulacion y del segundo

a cuarto términos refieren de contribuciones tipo conveccion, mediante los coeficientes
efectivos que involucran,u,,,, U,, YU, - Asi e primer término del lado derecho de la
ecuacion indica el transporte por conduccién, segundo y tercero de intercambio de calor
interfacial en forma de ley de enfriamiento, cuarto y quinto términos involucran la
evaporacion y el ultimo el calor por reaccion quimica; que se lleva a cabo en la Regién
Porosa.
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Laecuacion (V.1), estd en funcidn de coeficientes efectivos, cuyos desarrollos completos

se presentan en el Apéndice A.4, los cuales se detallan a continuacion:

ce (0}
K,, =€, é vi C\T dAT  Tensor de conductividad térmicaefectiva  (V.2)
Au %)
Donde
By =0 +Bony Gy + A Cor (V.3)

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

(07, ) (V.4)

(g, )’ (V.5)

Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.6)

[SHENE I-O=

ae
g N\
0 | wg
éM
Donde
Dy =Dy +Bug Cug T A Cg (V.7)
Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y
| 0 |
e = ((A) ) (Bi) (v.8)

(b, )’ (V.9)
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ke
W| V

OWI bWI dA
Ay

Donde

b, =by +B, c, +A, Cy

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

Cu =- ((AH >l )-l <b'0' >|
Cy =~ (<Bd ) )-l (b5 )’

u,, =G, + Vﬁ C\TW' S, dA Coeficiente efectivo tipo conveccion

Au

Donde

Sy =S +dyh+p,h

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

_ (s)
h <Hw>l
L ()

k.

6
uwg :ng +V& OW| SNdA+§V_ GWI rwgd'A‘gl\ﬁlg
A

]

Coeficiente efectivo tipo conveccion

Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.10)

(V.11)

(V.12)

(V.13)

(V.14)

(V.15)

(V.16)

(V.17)

(V.18)
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Donde

SN = S/l\)l +dWh2 + pWh4 (Vlg)

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

0 |
h, =- <Sg>, (V.20)
(Ro)
o \9
h, =- 2:9 ig (V.21)
¢
Y ademés
Twg = rng + dwg fwg * Pug fsy (V.22
Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y
0 |
fag = <<:)g>>| (V.23)
g
o \d
fy =- <r‘~’g>g (V.24)
(dy)
:CW - & ~ SN dA- ﬁ SNdA O
| V OW| | wi év OW| Wg
A
Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.25

Donde los coeficientes S, , §, y r,, mantienen el significado dado. A este punto es
necesario mencionar que los tensores efectivos de conductividad termica K, , K,,, ¥ K, Y

los efectivos de tipo conveccion u,, , U, Y U, , Se han desarrollado paralaregion porosay
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se espera que algunos de ellos no existan en e modelo final 0 que su contribucion sea
despreciable con respecto a sus simil en el proceso de transporte y por lo tanto no se
consideren. Al solucionar los problemas de cerradura correspondientes a los coeficientes de
este de las ecuaciones (V.1) a (V.25) en € Apéndice 10, se obtiene el resultado para la
ecuacion promedio y los coeficientes efectivos de la region porosa bajo la consideracion de
gue no se tiene presencia de un campo de velocidad como una primera aproximacion de

solucion mediante la aplicacion de la Celda de Chang:

T X ) ) w N N w
(rc,). e ﬂ<ﬂvt”> =K >(KWW NT, ) +K, R(T Y +K, R(T ) )+eW<FW> (V.26)
Donde
& 1 0
K,, =ek, % o O (xB.Cos(q))dAZ
é y 2
Tensor de conductividad térmica efectiva (vV.27)
& 0
K,, = e{V/KN S (V. (xB,Cos(q))dAT
" ém 2
Tensor de conductividad térmica efectiva (V.28)
N\
K, % O~ (xB5, Cos(q))dA
A
Tensor de conductividad térmica efectiva (V.29)
u,, =0 Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.30)
U, =0 Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.31
u, =0 Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.32

Las ecuaciones (V.27) a (V.29) son la expresion de los tensores de conductividad térmica
efectiva obtenidos para la region porosa del sistema y los valores obtenidos para

24



Uy s Uyg Y Uy, €cuciones (1V.30) a (IV.32) son los obtenidos por el hecho de no tener

contribucién de velocidad.

ii. Dela Fase Gasg

Parala Fase Gas g, la ecuacion promedio esta dada por la expresion:

(), geg ﬂ% A +(T,) ﬂﬂtg E+ &4441&4214&4%)

Transporte de Calor
1448482444948 oA o Convescion

Acumulacion
134&2}44%2&2144444&

Conveccion

QE u

= K <\ +K 2\ +NX dA M
1itzf4 ) 4&24&4444?44444 OM A Mg
Conduccion 1%44%444%43’1

Flux interfecial

o 44444424)24 4f4444g 1’;44&3 +£@2€£QJ£94@

Transporte interfacial por enfriamiento Transporteinterfacial por evaporacion

(V.33)

2

En la ecuacion (V.36), el segundo término del lado izquierdo de la ecuacion es la cantidad
de calor sensible acarreado entre fases, el tercer término de contribucion por conveccion. El
segundo término del lado derecho de la ecuacion es del intercambio de calor interfacial.
Los términos no mencionados representan la misma contribucion que su simil en laregion

pOrosa.

Laecuacion (V.36), esta en funcidn de coeficientes efectivos, cuyos desarrollos completos

se presentan en el Apéndice 5, que a continuacion se detallan:

i Rapidez de calor v
1 _ 1 sensible neto acarreado
v_ O A Go), T (v - w)da=i yl ]—
Ipor acantidad de liquido j
{del ag b
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y

¢ _ | R@pidez de evaporaciony _

I\ﬁ pu

roa, { neta de lafase liquida g_ o

Nig >(VI B W):

Deigual forma se tienen los coeficientes efectivos:
¢ 0
_ b a . . .
Ky =€,k SI+V— Qv bggdA@ Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.34)
H

by =by +By Cy+Ay Cy (V.35)

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

AN
e = ((AG) ) (Bi) (V.36)
-1
cgg:-(<ng>g) (b, )’ (V.37)
_egkg A .. P .
K, = v Olg by, dA Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.38)
P oat
Donde
b,, =by, +By, C, +A, G (V.39)

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

cw == ((AL) ) (b1,) (V.40)
= (B0 )] (03 (v.41)
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e
Ky = f/kg c\)ngj by dA Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.42)
!
Donde
by =by +B; ¢, +A, ¢, (V.43)

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

-1 . I
Cu =- (<A|| >| ) <b|| > (V.44)
-1

¢, =- (<Bg >g) (b, )° (V.45)

e 0 e 0

_ ek, L +

ugg_cgg'g\g/ OQ%M—+E© @d rggdA—Mlg

&7 a0 & ° a0 P

Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.46)
Donde

§ =§ tdyh+pyh (V.47)

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

h2 =. <Sg>l (V48)
(Ps)
=90 .49
(dy )
Y ademas
Iy = Iy Ty Ty + Py fug (V.50)
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Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

<

Q

N
Q- |%|o

Coeficiente efectivo tipo conveccion
Donde

§ = +dh+ph

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

_ (s)
h <ﬂw>l
L (s)

ﬂ

Coeficiente efectivo tipo conveccion

(V.51)

(V.52)

(V.53)

(V.54)

(V.55)

(V.56)

(V.57)
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Donde los coeficientes mantienen el significado mostrado. En la fase gas, los coeficientes

Ky, Ky YKy, son los tensores de conductividad térmica efectivos y los coeficientes
UgUg Uy SON los coeficientes efectivos de tipo conveccion. Al solucionar los problemas

de cerradura, apéndice 10, se obtiene el siguiente resultado para la ecuacién promedio y los
coeficientes efectivos de transporte:

g ﬂ<Tg>g g ﬂeg 8_ ~ ~ g ~ w ~ |
(rce), & —q (T,) FL,J_|\|x(Kgg><|\| (Ty) + Ky, R (T, )" + Ky R (T)) ) (V.58)
e a
¢ y
— \ B U
Ky =€k, SI+V— oL ((x L. x)BZmCos(q))dAa
= VY -
g a0 H
Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.59)
_ egkg A -1
K, = v O ((x - x)BlmCos(q))dA
A ()
Tensor de conductividad térmica efectiva (V.60)
_ egkg A -1
K, = v o™ ((x*- x)By,Cos(a))da
A (1)
Tensor de conductividad térmica efectiva (v.61)
Uy, =0 Coeficiente efectivo tipo conveccion
(V.62
Uy, =0 Coeficiente efectivo tipo conveccion
(V.63)
ug =0 Coeficiente efectivo tipo conveccidon
(V.64)
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iii. DelaFaseLiquidal

Parala Fase Liquidal , la ecuacion promedio estd dada por laexpresion:

(1) RN
C | | ﬁ;z é
(1r44)izel4zﬂk|42(44)z't< ) A4z T}Sptdé‘@

Acumulacion Sensible Neto entrefases

* gﬁ?ﬂiﬂﬂﬂiﬁ EO% <AZLA+LL2L4X§L4 y “'M&%

Conveccion

€x C') U éa:_\ ('j CJ

~ _éck
+N x gg OnlngdA I\ﬁllgu+N xe@ On|wm| dA” I\ﬂlIgu
14 % AN aa44%adb 4 f 4%4444412’44&’I
Flux interfacial
T al*h T ) £ (M, (T 4'3)
ZL(§1424£44)4444 21>44§4>4 4 4'%L<2L>
Transporte interfacial por enfriamiento

%(4 4&439

Transporte |nterfacna| por evaporacion
(V.65)

En la ecuacion (V.65), debe notarse que a diferencia con la ecuacion promedio de la fase
gas, la de la fase liquida, presenta contribuciones dobles por un mismo fendmeno de
trangporte y esto es debido a su interaccion tanto con laregion porosa como con la fase gas.
Los términos y sus contribuciones son semejantes a los de la fase gas. La ecuacion (V.65),
esa en funcidon de coeficientes efectivos, cuyos desarrollos completos se presentan en el
Apéndice A.6, y a continuacion se detallan los resultados obtenidos en los desarrollos

mencionados:
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é u

: & 1 ~ 1 ~ U

K|| _elkl gH_V_ On|gb||dA+V_ On|wb||dAl;|
Ayt Aw(t) H

Tensor de conductividad térmica efectiva
Donde

b, =bj, +B,, Cy tA Cy

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

Cu =- ((AH >l )-l <b'0' >|

é u

—al €1 X {
K =ek & OQMaPudA+ - OPwbiudAy
g Ayt Aw(t) H

Tensor de conductividad térmica efectiva
Donde

blw :b|0W+B|W Cgw-'-'b‘lw wa

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

é u

_ él \ 1 X u
“omakar Qe Onbets
& A Aw(®) H

Tensor de conductividad térmica efectiva
Donde

(V.66)

(V.67)

(V.68)

(V.69)

(V.70)

(V.71)

(V.72)

(V.73)

(V.74)

31



(V.75)

big =big +Big Cyt A5 Cug

Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y

-1
ng:-(<A|g>l) (b2, (V.76)
-1
cgg:-(<ng>g) (b, )’ (V.77)
L. 9'ﬁ Om
u, Cg Cui +V OnlgSwdA O S dA+ OnlngdA
Ag(t) ,® 8 Ag(t) B
o
OWWS dA'_ OWWS dA+ On|wr|| :
Aw ) w(® g w(t) E:
Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.78)
Donde
SW = SOW +d|wh\§+ plwhl (V79)
Por el método de superposicion de variables (Apéndice A.7) y
(s.)
h=- (V.80)
(P)
0\9
n=- 3] v
(dy)
u, =-¢ —\nSdA-k'— AN dA
Iw O lg™lw V O |WSW
Ag(t) Aw(t)
(vV.82)

Coeficiente efectivo tipo conveccion
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Donde los coeficientes en (V.82) conservan su significado.

*® 0

\ \ N\ +

ulg :_CSE - ng +\Ij— OnlgSgdA+\|j_ OnlegdA+g\|j_ On|gr|gdA?|\ﬁlg
A0 A & a0 o

o]
+§Vi onlwrlgdA;MIg
g Aw(t) 6

Coeficiente efectivo tipo conveccion (V.83)

Donde los coeficientes en (V.83) conservan su significado. Como en la fase anterior, los

coeficientes K, , K,, y K son tensores de conductividad térmica efectiva y

lg?
u,, U, Y u,, coeficientes efectivos de tipo conveccion, ambos tensores y coeficientes

objetos de estudio de este trabajo, y aunque como resultado se obtienen las expresiones
analiticas, aun existe trabagjo por desarrollar, por otra parte estos coeficientes se espera
contribuyan de forma incidente, mas no en la totalidad de los coeficientes en las ecuaciones
de transporte de energia obtenidas al resolver los problemas de cerradura, Apéndice A.10,
entonces €l resultado para la ecuacion promedio y los coeficientes efectivos de la fase
liquida, de acuerdo a lo anterior y mediante la aplicacién de la Celda de Chang, esta dado

por
(GC) & < I > +(GC)| <TI >I ﬂﬂitl_ N T <T' >I K, N <Tw>W+K|9xN <T9>gg
(V.84)
¢ . 0
K, =ek §+V— Ya ((x +ex ) By Cos(a) | da+ - (‘)nlw((x+aNx*)ng00s(q))dA§
Ag(t) Aw(t)

Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.85)
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K,

:el

@D D
=

é
‘?

&V
&

Aq

~\

u

C) ((X +QNX'1)BleOS(q))dA+Vi onlw((x+%x'l)81bCos(q))dAg

®

Aw(®) H
Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.86)

~

nlg ((X +e,X )BZt,COS(q))dA+Vi C)n,w((x +qu‘1)BZDCos(q))dA8

Aw(®) H
Tensor de conductividad térmica efectiva  (V.87)

Coeficiente efectivo tipo conveccion

(v.88)
Coeficiente efectivo tipo conveccion

(V.89)

Coeficiente efectivo tipo conveccion

(V.90)

El modelo en ecuaciones promedio de energia del sistema trifasico estd compuesto por las
ecuaciones (V.1), (V.36) y (V.84), las cuales estan en funcién de coeficientes efectivos de
transporte de energia que se han calculado en el Apéndice A.10. Como se menciond en los
objetivos (8§ I), la forma de los coeficientes efectivos de transporte de energia es otro de los
resultados del desarrollo de este trabajo, los cuales se obtuvieron para cuando no existe un

campo de velocidad, como aproximacion de la solucion del modelo de tres ecuaciones. En

la siguiente seccidn se presentan las conclusiones que sobre los resultados se han formado.



b. Discusion (Andlisis o comparacion de los resultados de una investigacion, ala
luz de otros existentes o posibles.)

El modelo de un sistema trifasico como el de un reactor de HDS en ecuaciones promedio de
transporte de energia estéd dado por el siguiente conjunto de ecuaciones, obtenidas en el
desarrollo de este trabajo, cabe sefialar que como parte de la discusion de resultados se
presenta €l analisis de la presencia o ausencia de algunos de los términos gue componen
cada ecuacion, es decir en los desarrollos y la seccién de resultados se exponen las
ecuaciones con la totalidad de los términos calculados y en esta parte de la discusion se
agregan las cuestiones fisicas del sisema, como por gjemplo la ausencia de un campo de
velocidad en la region porosa, ya que esta fija 'y por lo tanto los términos debidos a la
conveccion no apareceran en la ecuacion promedio que modela esta fase. A continuacion se
presenta este andlisis.

Delaregion porosa w

(rc,) GWM

1AMz aAs
Acumulacion
- b M-ggg
1&4444444&’24&444444 < a4
Difusion Transporte intefacial
55 SISt AR PRIV YY)
44 4444444424444&
Transporte intefacial Transporte por evaporacion

+ %ﬁ%”

Generacion por reaccion

(V.91)

Se observa en (V.91) la presencia del término de generacion por reaccién quimica y se
menciona debido a que sblo aparece en esta ecuacion indicando que en las fases liquida y
gas Unicamente existe transporte de energia y no generacion. En una segunda etapa de
discusion se presentara el modelo simplificado de acuerdo alos encontrados en la literatura.
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Dela fase liquidal
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Flux interfacial

. ' '9h, i

Transporte interfacial por enfriamiento

%(4 4&439
Transporte |nterfaC|aI por evaporacion
(V.92)

La ecuacion que modela la fase liquida presenta contribucidn por conveccion a diferencia

de la ecuacién para la region porosa, y debido a la presencia de un campo de velocidad es

gue se cuenta con términos del tipo @g en (V.92) y que simboliza €l transporte de calor

entre fases debido a la diferencia de velocidad entre las interfases, aunado a esto el contacto
fisico entre la fase liquida con las fases restantes, region porosa y fase gas, duplican las
contribuciones del mismo tipo, especificando el transporte de energia por diversos
mecanismos hacia la regidn porosa y fase gas, como ya se ha sefidlado y por esta razén la
ecuacion promedio para la fase liquida es la que presenta mayor nimero de términos en

comparacion con las otras dos fases, que modelan el transporte de energiaen el sissema.
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DelaFase Gasg
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Transporte interfacial por enfriamiento Transporteinterfacial por evaporacion

(V.93)

+Nx

La ecuacidon que modela la fase gas presenta contribucién por conveccién a diferenciade la
ecuacion para laregion porosa, y debido a la presencia de un campo de velocidad es que se

cuenta con términos del tipo @g en (V.93) y que simboliza el transporte de caor entre

fases debido ala diferencia de velocidad entre las interfases, es decir las contribuciones por
conveccion empiezan a cobrar importanciaen el modelo, y claro la ausencia de términos de
generacion de calor debido a que lareaccion quimica se lleva a cabo en laregion porosa. La
ecuacion para la fase gas se desarrollé considerando las condiciones de frontera que
presenta y debido a que sdlo tiene contacto con la fase liquida, presenta menor nimero de
términos que la ecuacién para la fase liguida como puede observarse al comparar
visualmente ambas y cuya razén se explica en el contacto de la fase liquida con la region

porosa, que la fase gas no presenta.
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Condiciones de Frontera
Las ecuaciones promedio para las tres fases, ecuaciones (1V.91) a (1V.93) estan sujetas a las

siguientes condiciones de frontera.

En lainterfase regién porosa— fase liquida

M)+ =(T, )"+ (V.94)

w

N X6 RE =0 <6, 2, +n, <68 (T ) -0, %6 R(T) (V.95)

En lainterfase fase liquida— fase gas

(1) +H =<Tg>g +1 (V.96)
- ¥ N E =-n, %N +'k4"§1§ﬁ&2'g 0y inNi&é
Fuente Fuente
Ml e X r au
+r % ¢, Dh, +r|gg1-r—'ig
1498194299449 9458
Fuente
(V.97)

Donde todas las variables mantienen el significado dado a su aparicién. Dentro del
desarrollo de este modelo se aplico el Método del Promedio volumétrico a cada una de las
ecuaciones que describen el transporte de energia en cada fase, y se debieron observar las
caracteristicas de cada fase y por lo tanto redizar el desarrollo para cada ecuacion,
incluidas las condiciones de frontera mostradas en (V.94) a (V.97) donde por formato las
variables contenidas en estas ecuaciones se presentan sin la expansion que tiene cada una
puesto que se han definido anteriormente.
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b.1 Discusion 22 etapa

Se ha mostrado el desarrollo de la aplicacion del Método del Promedio Volumétrico parala
obtencion de un modelo de un sistema trifasico en ecuaciones promedio de transporte de
energia, manteniendo la rigurosidad de las herramientas mateméticas utilizadas y de la
teoria de los fendbmenos de transporte, sin embargo se considera la simplificacion del
modelo obtenido en base a los presentados por otros autores en la bibliografia consultada y
es en este sentido que se presenta el modelo en ecuaciones promedio de energia de un

sistema trifasico simplificado.

Delaregion porosa w

(rc,). e, “ﬁvﬁw =K, N2 (T, )" +e, (F,)" (v.98)
Dela fase liquidal
(rc,) e ﬂ(?' =K, N*(T, ) (V.99)
DelaFase Gasg
(rc,) e, “ﬁ Lok ey (V100

Condicionesde Frontera
En lainterfase regién porosa— fase liquida

(T) +H =(T,)" + (V.101)

w

N X6 KB =0 N2, 0, <687 -0 56 R(T) (V.202)
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En lainterfase fase liquida— fase gas

(1) +1 =(1,) +, (V.103)
gk N =g Xk N2y K (T - %ﬁgggé (V.104)

Donde todas las variables tienen el mismo significado ya mencionado.

Como puede observarse en las ecuaciones (V.98) a (104), un modelo simplificado para un
sistematrifasico puede dejar de lado algunas contribuciones que pudieran ser relevantes en
el transporte de energia que se desarrolla en el reactor, siendo estas contribuciones las
relativas a la conveccion, el transporte interfacial por mecanismos similares a la ley de
enfriamiento, la dependencia del tiempo de las fracciones volumen en cada fase, asi como
la contribucién por la evaporacion y el transporte debido a cambios de fase, mecanismos
contemplados en el modelo en ecuaciones promedio de energia desarrollado en esta tesis;
sin embargo es necesario poder cuantificar todos estos términos para contemplar o
discriminar en forma definitiva su participacion en el modelo, trabajo planeado a futuro en
la continuacion de este trabajo. Y aungue se ha presentado un gjemplo de solucién en esta
seccion de resultados bajo la consideracion de no tener un campo de velocidad mediante la
aplicacion de la celda de Chang (Apéndices A.9 y A.10), este gjemplo se presenta con la
finalidad de precisar la ata dificultad que involucra resolver de manera analitica el sistema
y que las herramientas disponibles como los métodos mateméticos utilizados en este trabajo
han permitido generar un avance significativo en el modelado de sistemas trifasicos como
los presentes en reactores de lecho fijo para el proceso de HDS. En la seccion siguiente se
presentan las conclusiones que sobre estos resultados se han generado mediante el estudio y

discusion del modelo obtenido.
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V1. Conclusiones

De acuerdo alos objetivos planteados para este trabgjo, y en virtud de los resultados
presentados, puede concluirse que se satisficieron los primeros, mediante la obtencion de
un modelo en ecuaciones promedio de energia de un sistema trifasico como el de un reactor
de HDSYy de las expresiones que permitiran el calculo de los coeficientes efectivos de
transferencia de calor derivado de la aplicacion del Método del Promedio V olumétrico.

Estos resultados permitiran la simulacion de un sistema trifasico, en la medida de la
obtencion de los balances de masa y el acople al obtenido para energia; Asi como la
metodologia de solucién de los coeficientes efectivos. Para efectos de la metodologia de
solucion de los coeficientes efectivos de transferencia de calor, se propone d uso de la
Celda de Chang modificada paratrabajar en tres fases, la cual no ha sido aplicada al menos
en la literatura consultada y que representa otra de las propuestas importantes de este
trabajo, esta metodologia que se sigue en los apéndices A.9 y A.10, donde se obtiene la
forma de una de las variables de cerradura que conforman los coeficientes efectivos de
transferencia de calor, y que en total deben resolverse veinticuatro de estos problemas para
el mismo nimero de coeficientes; entonces como se plantea en la cerradura del promedio
realizado y considerando la existencia de un campo de velocidad conocido, ya que de este
campo dependen tanto la distribucion de fases como las condiciones de frontera que
describan correctamente el sistema como ya se ha mencionado y en funcion de este arreglo
o distribucion de fases es que se presentaran diferentes términos de los propuestos en las
representaciones de las desviaciones de la temperatura y por tanto la contribucion de
diferente tensores y coeficientes efectivos de transporte de energia, asi como de la formade
los coeficientes de pelicula calculados. Cabe mencionar que la propuesta de solucion de las
desviaciones de la temperatura permite la implantacion de las condiciones de laboratorio e
industriales, debido a que contempla la interaccion entre las tres fases en sus coeficientes
donde los existentes para condiciones de laboratorio valdrén cero y, considerando para este
trabajo los coeficientes actuantes en el modelo industrial. Para simular experimentos a nivel
laboratorio 0 escala industrial solo se necesita la modificacion de las condiciones de
frontera, ya que como se menciono en la descripcion del sistema la distribucion de fases es

diferente en cada escala [Satterfield, 1975], sin embargo debido a riguroso desarrollo
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aplicado a modelo, este permitira simular las dos escalas mediante la declaracion de
condiciones de frontera adecuadas a cada escala.

Puede mencionarse también, que mediante la aplicacion del Método del Promedio
Volumétrico, partiendo de las ecuaciones puntuales que describen el sistema se obtiene un
conjunto de tres ecuaciones que describen el transporte de energia en cada una de las fases
en términos de cantidades promedio conocidas u observables considerando el mayor
nimero de mecanismos posible, mediante los cuales se realiza el transporte de energia y
sefialando las expresiones que cuantifican cada mecanismo de transporte. De manera
similar se obtuvo un modelo simplificado de transporte de energia en ecuaciones promedio
para un sistema trifasico con el cual se muestra la probable omision de contribuciones de
transferencia de calor, quiza relevantes en € transporte de energia que se observan en
algunos modelos tradicionales encontrados en la literatura

De igual forma a resolver el sistema se obtiene la forma analitica de los tensores y
coeficientes efectivos de transferencia de calor asociados a estos diferentes mecanismos de
transferencia de energia, siendo esto otra medida de la importancia de los diferentes
fendbmenos de transporte presentes en el proceso y resultado por demas importante debido a
la escasez de resultados analiticos para este tipo de tensores y coeficientes. De la forma de
estos tensores efectivos de conductividad térmica y coeficientes efectivos cabe resaltar la
relevancia de poder aproximar valores de los mismos con la expresion andlitica bajo
condiciones de proceso ya que tradicionalmente se cuenta con correlaciones a condiciones
estandar o fuera de los rangos de operacion deseados o requeridos.

Como trabajo futuro se pretende resolver los problemas de cerradura mediante la aplicacion
del Método de la Celda de Chang, como el ejemplo presentando, con la salvedad de incluir
un campo de velocidad y la informacion requerida de los balances de masa e hidrodinamica
del sistema. Permitiendo esto la simulacién del proceso de HDS en un reactor de tres fases.
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VII. Nomenclatura

Letras Unidades
A Tensor

A Constante
A Area L?
B Tensor
B Constante
b Vector
C Constante
c Vector
D Constante
E Energia E
i Rapidez de calor sensible neto acarreado

por la cantidad de liquido del ag E/t
H Entalpia E
h Coeficiente de la desviacion de temperatura E
I Tensor Unitario

i Vector unitario
V. ] Vector unitario
VI. K Conductividad térmica Efectiva
tLT

k Conductividad Térmica E/tLT
L Longitud o longitud caracteristica L
I, Longitud de la Celda de Chang L
LHSV Velocidad Espacial vol. Alim/ vol. Cat. hr
M  Tasadeevaporacion M /tL2
m Coeficiente de la desviacion de temperatura
n Vector normal unitario
p Coeficiente de las desviaciones de la temperatura
Q Calor E
q Flux de calor E/tL?
r Coeficiente de la desviacion de temperatura
S Coeficiente de la desviacion de temperatura
T Temperatura °K
t tiempo S

u Coeficiente efectivo de transporte E/tLT
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Volumen

Volumen de la muestra para promedio
Velocidad

Velocidad de lainterfase

coordenada cartesiana

coordenada cartesiana
Griegas

Raiz de

Raiz de

Delta de Kronecker
Fraccion Volumen
Raiz de

Raiz de

Raiz de

Fase Liquida

Raiz de

Raiz de

Pl

Angulo

Densidad

Region Porosa
Radio adimensional
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Suma de fraccion volumen e? +e?

Cualquier variable

Superindices
relativo al problemade cerradura

relativo al problema de cerradura
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relativo al problema de cerradura
relativo al problema de cerradura
relativo al problema de cerradura
relativo al problema de cerradura
relativo al problema de cerradura
relativo al problema de cerradura
Relativo a descomposicion de variables

Cualquier Raiz

Subindices
NuUmero de congtante
NuUmero de congtante
NuUmero de congtante
Raiz de o relativo a
Raiz de o relativo a
Raiz de o relativo a
Raiz de o relativo a
Raiz de o relativo a
Raiz de o relativo a
Raiz de o relativo a

Raiz de o relativo a

Caracteres especiales
Desviacion de latemperatura
Cualquier propiedad
Promedio superficial de cualquier propiedad

Promedio intrinseco de cualquier propiedad cona = w, |, g
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