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Simulacién Mediante Fluidodindmica
Computacional de Reacciones Cataliticas en Fase Gas
LLevadas a Cabo en Termobalanza

Resumen

Una termobalanza es un instrumento analitico que puede usarse como un reactor quimico de
flujo continuo, pudiéndose medir, a lo largo del tiempo, y de forma simultdnea, la tempera-
tura de la reaccién y la variacién de masa de la muestra estudiada. Resulta de gran utilidad en
la monitorizacién de reacciones que implican la formacién o desaparicién de fases sélidas, asi
como en la medida rigurosa de la cinética de estos procesos. Por todo esto se utiliza en el estudio
de procesos de descomposicién de hidrocarburos para la formacién de materiales carbonosos e
hidrégeno. Durante el proceso, una corriente reactiva de hidrocarburo entra en contacto con el
catalizador dispuesto en el interior de la termobalanza, y sobre éste se depositardn los materiales

formados.

La posicidn relativa del catalizador en el interior de la termobalanza es un factor determinante en

el transcurso de la reaccién, comprometiendo la reproducibilidad de los experimentos.

Este Proyecto Fin de Carrera tiene como objetivo el estudio del comportamiento fluidodindmico
de este tipo de reacciones en una termobalanza mediante simulacién por dindmica de fluidos

computacional, CFD. Para llevar a cabo estas simulaciones se ha empleado el software comercial

ANSYS CFX 12.0.

Para la consecucién de este objetivo se ha creado un modelo fluidodindmico en 3D del dispo-
sitivo de control. La creacién de este modelo es dificultosa puesto que tiene lugar una reaccién
quimica. Una vez asegurado que el modelo es fiable, habiéndose comprobado la independencia

de malla, de las condiciones de contorno, etc. se procede a variar los pardmetros de estudio.

Se modelan dos familias de soportes para el catalizador, una basada en una cesta y la otra en una
placa. A estos soportes se les realiza modificaciones para encontrar la influencia que éstas tienen

en el transcurso de la reaccidon.

Sobre los casos mds satisfactorios, se estudia como afecta la posicién relativa del soporte en el

transcurso de la reaccién.

Por ultimo, habiendo identificado las deficiencias fluidodindmicas que presentan los soportes

estudiados, se proponen nuevas geometrias para suplirlas.
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Capitulo 1: Introduccién y Objetivos

Un sistema termogravimétrico o termobalanza es un instrumento analitico que permite registrar
variacién de masa en una muestra con respecto al tiempo y/o la temperatura. Las aplicaciones de
estos dispositivos son muy diversas destacando el estudio de cinéticas de secado asi como de esta-
bilidad térmica de materiales. También pueden emplearse a modo de reactor, para el seguimiento
de reacciones que implican la formacién o desaparicion de fases sélidas, pudiéndose medir, a lo
largo del tiempo, y de forma simultdnea, la temperatura de la reaccién y la variacién de masa de

la muestra implicada.

El sistema termogravimétrico, tal y como se esquematiza en la figura 1, estd compuesto del cuer-
po de la termobalanza que va alojado en un horno, de los sistema de control y medida de la tem-

peratura, asi como de los de control y medida de flujos de gases y de los de adquisicién de datos.

1. Termobalanza 6. Medidores de flujo mésico
2. Horno 7. Control de flujo
3. Sistema de elevacién del horno 8. Vilvula de tres vias

4. Adquisicion de datos 9. Valvula de cuatro vias

5. Control de temperatura 10 .Vilvulas de alimentacién

Figura 1.- Esquema completo de un sistema termogravimétrico.

El cuerpo de la balanza (figura 2) es una parte fundamental del equipo ya que es donde tiene
lugar los cambios de masa que se van a monitorizar, que en el caso del presente proyecto es donde
tiene lugar la reaccién quimica.

Maria Ceras
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1. Cabeza de la termobalanza

2. Fiel de 4gata

. Entrada de N, de inertizacién

NS

. Conexiones eléctricas
. Soporte del contrapeso

. Entrada de reactantes

NN W

. Salida de gases
8. Entrada para termopar
9. Entrada de refrigerante

10 .Salida de refrigerante

(a) 11. Cesta portamuestras (b)

Figura 2.- Cuerpo de la termobalanza (a) y detalle de la parte que se va a estudiar (b).

Este proyecto se centra en el empleo de una termobalanza para la monitorizacién y determi-
naci6én de las cinéticas de descomposicién de hidrocarburos gaseosos a sélidos carbonosos en
presencia de un catalizador heterogéneo (Dussault, Dupin e 2/ 2007; Latorre, Canaza et al
20011; Aso, 2014). Durante la operacidn, en la cesta portamuestras se dispone el catalizador,
que entra en contacto con la corriente gaseosa reactiva a unas condiciones de operacién fijadas
previamente. Los s6lidos carbonosos producidos durante la reaccién quedan depositados sobre
la superficie del catalizador contribuyendo a un aumento del peso de la muestra que registrard el

elemento de medida y que cuantificardn los sistemas de control y adquisicién de datos.

Estudios previos han encontrado que la falta de reproducibilidad en los experimentos es un fac-
tor determinante que puede comprometer la validez del equipo para realizar estudios cinéticos

rigurosos.

La realizacién de un modelo de fluidodindmica computacional (CFD) que reproduzca el com-
portamiento de la termobalanza y que permita identificar los aspectos criticos que condicionan
la reproducibilidad de los experimentos cinéticos es un paso muy importante en la validacién de
esta técnica como herramienta para el estudio de las cinéticas de las reacciones. Por un lado, tiene
un menor coste econémico que la experimentacién, por otro lado, permite separar variables de
operacién, con lo que se puede alcanzar un mayor control sobre los experimentos y el andlisis de

los resultados puede ser més sencillo.

Los modelos CFD resuelven las ecuaciones de Navier-Stokes, dada una geometria concreta y
un flujo con unas caracteristicas determinadas. Para su resolucién, se plantea un procedimiento
iterativo mediante el método de voliimenes finitos, que transforman las ecuaciones diferenciales
en ecuaciones algebraicas, en subvolimenes en los que se descompone el sistema y donde se
asumen propiedades constantes. Por ello, el primer paso que hay que dar para la resolucién de
las ecuaciones es la seleccion de los subvoliumenes en los que se resolverdn las ecuaciones, a este

proceso de creacién de subelementos se denomina discretizacién o, coloquialmente, mallado.

Partiendo de la suposicién de unas condiciones iniciales, se realiza de forma iterativa la resolu-
cién de las ecuaciones de materia y cantidad de movimiento por el método de volimenes finitos
hasta alcanzar un grado de convergencia aceptable. El estudio se ha llevado a cabo en modo

isotermo por lo que no es necesario resolver el balance de energfa.

Objetivos y Estructura de la memoria

Este Proyecto Fin de Carrera, en adelante PFC, ha tenido como objetivo el estudio del com-
portamiento fluidodindmico de un medio reaccionante gaseoso en una termobalanza comercial
mediante simulacién por dindmica de fluidos computacional, CFD. Para llevar a cabo estas

simulaciones se ha empleado el software comercial ANSYS® CFX 12.0.

Con este PFC se pretende determinar los factores criticos que afectan al sistema para minimi-
zar las variaciones que se producen y mejorar, asi, la reproducibilidad. En dltima instancia, se
proponen mejoras en el disefio, tanto de la termobalanza como del elemento que contiene la

muestra de sélido.

Tras esta breve introduccidn al tema del trabajo donde se ha planteado la justificacién y objetivos

del mismo, la memoria se estructura de la siguiente forma:

El punto 2 tratard sobre la definicién de modelos en la dindmica de fluidos computacional y
sobre el procedimiento seguido para definir el dispositivo estudiado.En el punto 3 se estudian y
comparan los entornos creados con la simulacién de fluidodindmica computacional para poste-
riormente, en el cuarto punto, proponer mejoras respecto a los casos anteriores.Posteriormente
se expondrdn las conclusiones de la memoria.Por dltimo se citard la bibliografia consultada para

la confeccién de la memoria.

Maria Ceras
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Capitulo 2: Definicién de Modelos para Dinamica de
Fluidos Computacional, CFD

2.1 Introduccién a la Dindmica de Fluidos Computacional

La dindmica de fluidos computacional, del inglés Computational Fluid Dynamics (CFD), tiene
sus origenes en los anos 60. Nace de la necesidad de disponer de una herramienta de simulacién
que dé solucidn a los complejos sistemas en dos y tres dimensiones (2D, 3D) que se presentan
en el campo de los fluidos en movimiento. Se trata de una combinacién de las leyes de la fisica
de fluidos, métodos de cdlculo numéricos y desarrollos informdticos que permiten alcanzar solu-
ciones numéricas de las ecuaciones de transporte de materia, energia y cantidad de movimiento
empleadas en la dindmica de fluidos. El desarrollo de los sistemas CFD ha avanzado de forma
paralela al campo de la informdtica. La fabricacién de ordenadores cada vez mds potentes ha per-
mitido la implantacién de modelos de simulacién de mayor complejidad, obteniendo resultados
de mayor exactitud al mismo tiempo que con un coste econémico y un tiempo inferiores al de
la experimentacién. Esta técnica se emplea en los mds diversos campos, entre los que destacan la

ingenierfa quimica, la aerondutica, el sector naval, motores o la ingenieria biomédica.

Para proporcionar un acceso sencillo a sus soluciones, los paquetes de CFD incluyen inter-
faces de usuario, tanto en la introduccién de los pardmetros necesarios del problema como para
examinar los resultados. En el mercado existen distintos programas de CFD como ABAQUS,

FLUENT, Comsol Multiphysics, ANSYS o Open FEM, que es un software libre.

. ® ~ 7
Para realizar este proyecto se ha empleado el paquete ANSYS CFX de la compafifa ANSYS
Inc., en concreto la versiéon CFX 12.0., que se compone a su vez de tres sub-programas o méd-
ulos comunicados entre si por unas interfaces de manera que las salidas de un médulo son la

entrada del siguiente:

1) La definicién de pre-procesador (CFX-Pre) constituye el primer paso a la hora de disefar el

modelo fluidodindmico y consta de varias etapas:

Maria Ceras
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o En primer lugar, la construccién de la geometria de los dominios de estudio. Para ello se ha

utilizado la aplicacién Geometry Design Modeler.

o Ensegundo lugar, la discretizacién de los dominios en subvolimenes finitos, el mallado. Una
malla bien construida ejerce una gran influencia en el cdlculo numérico, evitando problemas
que conducen a inestabilidad o dificil convergencia. Ademds, el nimero de elementos resul-
tantes no debe ser excesivo ni por el contrario escaso. Un mallado cuyo ndmero de elementos
sea muy elevado ralentizaria el proceso computacional, mientras que si el nimero es demasi-
ado bajo se perderia precisién. Por esta razén se ha buscado un compromiso entre el nimero
de elementos de malla y el esfuerzo computacional, con mallas con un nimero de elementos
de entre 100.000 y 1.000.000.

El tipo de mallado elegido para describir la termobalanza ha sido de tipo no estructurado y
presenta elementos de diferentes tamafos segtin la region en la que se encuentre, tal y como
se puede observar en la figura 3. Se aprecia cémo en la zona de la cesta (azul), donde tiene
lugar la reaccién y, consecuentemente, se producirdn las mayores variaciones en cuanto a
composicién y sentido de flujo del reactivo, las celdas creadas tienen menor tamano que en
las zonas en las que no ocurren estos cambios, con el objetivo de conseguir una mejor de-

scripcion.

Figura 3.- Detalle de mallado no estructurado.

o En el preprocesador se define el modelo fisico a resolver dependiendo de si es isotermo o no;
con composicién de las especies participantes constante o con variacién debido a la presencia
de una reaccién quimica; con un régimen laminar o turbulento. También se incluyen todas
las especificaciones que requerird la simulacién: propiedades de los materiales que componen

el problema, variables de entorno, criterios de resolucién, etc.

o Una opcién que presenta este paquete y que es conveniente resaltar en este punto de la me-

moria por su importancia en este PFC es la definicidn de simetrfa. En ocasiones, los sistemas

fisicos estudiados presentan simetria, lo que se puede aprovechar para modelar en CFX sélo
una fraccién del mismo y posteriormente, en el post-proceso, replicarla el nimero de veces
necesario con el objetivo de reducir la extensién del modelo y el consiguiente esfuerzo com-
putacional. La fraccién seleccionada tiene que ser representativa no s6lo de la geometria, sino
que también se tiene que poder aplicar a todas las propiedades de transporte. La termobal-

anza presenta simetria circular.

2) El Procesador o paquete de resolucién matemdtica (CFX-Solver) realiza el algoritmo ite-
rativo de cdlculo hasta alcanzar un grado de convergencia satisfactorio. Con el fin de asegurar
la calidad de la solucién es interesante proponer diferentes condiciones de inicio al proceso de
iteracién para detectar si la solucién es la misma. La secuencia légica de la etapa de resolucién

es la siguiente:

Figura 4.- Esquema del proceso de resolucién.

3) El Post-procesador (CFD-Post) constituye el paso final en el anilisis CFD. Hay que destacar
que la informacién que se logra es muy amplia, ya que se dispone de la descripcién en todos
los subvolumenes, por lo que es importante tener capacidad de gestionarla adecuadamente. Los
resultados de las simulaciones pueden analizarse numérica y visualmente mediante el paquete
CEX-Post. Se pueden definir graficos a color que muestran los campos de las propiedades de
transporte en lineas, superficies o volimenes; representaciones de lineas de corriente e incluso

animaciones.

Es muy importante realizar una cuidadosa interpretacién de los resultados para constatar su
coherencia, lo que normalmente lleva a realizar modificaciones en la malla, en el modelo, en el
esquema de integracién o en alguno de sus pardmetros hasta que se obtiene un resultado con

suficiente grado de confianza.

En el anexo II se detalla de manera teorico-préctica la metodologia seguida en la realizacién de

€stos pasos.

Maria Ceras
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2.2 Implementacién del modelo fisico de una termobalanza a un preprocesador CFX

Este proyecto se ha llevado a cabo con una estacién de trabajo Lenovo ThinkStation, sistema
operativo MS Windows 7 Professional “x64, con un procesador Intel“Xenon” CPU X5650 @
2,67 GHz 2,66 GHz (2 procesadores) y una RAM de 64 GB.

El dispositivo modelado es el empleado en el grupo de investigacién “Catdlisis, Separaciones
Moleculares e Ingenieria de Reactores” de la Universidad de Zaragoza. Tal y como se ha comen-
tado, no se modela el dispositivo completo sino sélo el cuerpo de la termobalanza donde tiene

lugar el proceso quimico instalado.

En la cesta, se dispone el catalizador. Esta es la parte critica que se ha considerado de disefio
critico puesto que aqui se desencadena la reaccién. El flujo reaccionante entra al dispositivo por
el anillo interior, impacta con el soporte del catalizador para después abandonar el sistema por

el tubo exterior.

Se ha considerado que el catalizador puede encontrarse soportado en una placa de acero de 0,5
mm de espesor (figura 5) o bien en el interior de una cesta (figura 6). En el caso de las cestas,
el catalizador puede encontrarse en polvo, ya que la pared de la cesta lo sustenta. En el resto de
situaciones, al no ser esto viable, se deposita sobre la superficie del soporte previa aplicacién de
un tratamiento para soportarlo. En el grupo de trabajo se han llevado a cabo estudios experimen-

tales para ambos casos de manera que este trabajo intenta reproducir las condiciones empleadas.

a) b) 9]

Figura 5.- a) Medidas de la placa; b) Alzado de la termobalanza con la placa; ¢) Zoom de un plano isométrico.

Experimentalmente se han utilizado unas ldminas de un acero inoxidable austenitico 17-12-3
(17% de cromo, 12% de niquel y 3% de molibdeno) de 0,5 mm de espesor. La distancia entre la
seccién interanular y el origen de la placa es de 7 mm. El extremo inferior del tubo se encuentra

a 18 mm del acabado de la placa.

En la Figura 6 se muestra la cesta que se ha considerado como de diseno de base. Tiene 1 mm de
espesor, el mismo didmetro interno que el tubo por el que incide el gas, 10,6 mm y un didmetro
externo de 12,6 mm. La altura de la cesta es de 4 mm, por lo que al tener su base un espesor de
1 mm, quedan 3 mm de altura libre en el interior de la misma. En el caso de que la altura de la

cesta sea 1 mm, el disefio quedard reducido a un disco que también se estudiard.

Con respecto a la posicién de la cesta, que serd objeto de estudio, se ha considerado como caso
base que la distancia entre la salida del tubo y la cara interior de la base de la cesta es de 10 mm,
mientras que la distancia de la cara externa de la base de la cesta y el extremo inferior del tubo
es de 22,5 mm.

a) b) <)

Figura 6.- a) Esquema de la posicion de la cesta; b) Alzado de la termobalanza con la cesta; ¢) Zoom de un plano isométrico.

2.3 Optimizacién de la malla: Independencia de malla y reduccién del coste
computacional

En los estudios CFD es muy importante reducir el niimero de elementos finitos que describen el
sistema y donde tendrd lugar la resolucién matematica sin que ello suponga pérdida de precision
en el estudio. Para reducir el niimero de elementos se puede construir una malla con elementos
de mayor tamafo o incluso se puede actuar sobre simplificar la geometria de estudio. Se han

considerado varias opciones:

i)La parte superior del dispositivo, que incluye un estrechamiento, es importante en la
experimentacion, ya que es el resultado de conexiones esmeriladas para conectar la ter-
mobalanza a los flujos de gas. No obstante, no parece determinante para el desarrollo de

la reaccién quimica, por lo que se considera un disenio CFX sin esta region (Figura 7b).

Maria Ceras

e}



Capitulo 2: Definicién de Modelos

—
o

ii)De la misma forma, tampoco se presupone que varie la composicién de la mezcla en la
parte més alejada del catalizador, por lo que se puede acortar un 30% la longitud del tubo
en el diseno CFX (Figura 7¢)

iii)Si el sistema presenta alguna geometria, como sucede en el dispositivo estudiado, se
puede simular una fraccién del dispositivo (Figura 7d) y luego, en la etapa de post-pro-

ceso, replicarla las veces que sea necesario (Figura 7e).
q g

8] I I

a) by 0 d) e)

igura 7.- Disenos : a) completo; b) sin estrechamiento; ¢) sin estrechamiento © m3s corto; eometria simplifica-
Figura7.- D CFX leto; b trech t trech: oy 30% to; d) g t lifi

-
(=)
-
—

da aprovechando la simetria cilindrica y posterior composicién global del dispositivo por la réplica de %2 del mismo; ¢) detalle

de la composicidn replicada.

Para cada caso es necesario construir mallas que conduzcan a una solucién unica, o dicho de otro
modo, que el resultado alcanzado no varie con la malla considerada. A este proceso se le conoce

como estudio de independencia de malla.

El modelo fisico CFX de estudio considerado que al sistema se alimenta una corriente de N, con
un contenido de CH, del 1% en peso y con un caudal volumétrico variable, Q. Se considera
también que sobre la placa se produce un consumo de metano de acuerdo a una cinética de
orden uno:

‘R, = 1,6:10° P kg, s'-atm’]

CH4 [

Se ha iniciado el estudio de independencia de malla con un disefio que representa, gracias al

uso de la simetria, de 1/2 del dominio fluidico y, como elemento de soporte del catalizador,

una placa (Figura 7). Hay que tener presente que si se simula 1/2 del dispositivo, el caudal de
alimentacién serd también el correspondiente a esta fraccién, /2, y la velocidad de consumo

también serd la correspondiente a 1/2 de la superficie de la placa, -R /2.

En la figura 8 se representa el valor de conversién alcanzada para distintos caudales de ali-
mentacién, empleando 4 mallas que discretizan o descomponen el volumen fluidico con un

numero de sub-elementos creciente tal y como recoge la Tabla 1.

Tabla 1.- Mallas propuestas

Denominacién malla I II 111 v
Nuamero de elementos 100.000 250.000 500.000 1,2x10°
Tiempo CPU (min) 25,9 128 304 656
0.3 0,3
-
025 - -¢--mallal 0z | R 0
-m--mallall - - #--1/2 del dispositive
- . la il - - & --1/2 del dispositivo, sin
-+--malla i
5 02 | aq 02 L . estrechamiento
c --&--malla IV
3 k, s KN
i H ] Tl
2 015t ¥y g 015 | e
= R = N
=] Ty 5
o e 8
01 o1k
S,
‘m
005 005 |
0 1 1 1 1 1 1 D 1 1 1 1 1 1
100 200 300 400 500 600 700 800 100 200 300 400 500 B00 700 300
Caudal [mm>min] Caudal[mm?®/min]
Figura 8.- Evolucién de la conversién de metano alcanzada Figura 9.- Influencia del dominio fluidico representado en

para las mallas I-IV. CFX sobre la conversién de metano.

En la figura 8 se aprecia que al aumentar el caudal empleado, la conversién disminuye de forma
similar para las cuatro mallas propuestas, aunque la coincidencia es muy buena para la malla I y
la IV. Para continuar con el estudio se selecciona la malla II ya que el tiempo total de CPU usado
es aceptable. En la figura 9 se estudia el efecto de los niveles de simplificacién propuestos ante-
riormente (Figura 7). Se observa que emplear simetria conduce a unas conversiones ligeramente
inferiores. Esta diferencia se hace mds notable conforme aumenta el caudal. Acortar la longitud
del tubo tiene un efecto similar. Sin embargo, el disefio del modelo con y sin estrechamiento no
afecta de modo alguno a la conversién obtenida. Habrd que valorar, dependiendo de las condi-
ciones de cada proceso, si el error que conlleva el uso de simetria compensa o no el tiempo de

cilculo ahorrado.

Maria Ceras
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Para valorar la conveniencia de una u otra malla, a la hora de plantear un conjunto de simula-
ciones, un factor también muy importante es el tiempo de CPU empleado en llevar a cabo cada
simulacién. Este tiempo es muy dependiente del nimero de elementos que contenga la malla,
tal y como se observa en las Tabla 1. La Tabla 2 recoge, el tiempo de convergencia para la malla

IV (1,2x10° elementos) variando el dominio fluidico.

Tabla 2.- Mallas propuestas

Nivel de simplificacién Completo, sin estrechamiento

Numero de elementos 400.000 500.000 600.000 1,0x10°

Tiempo CPU (min) 45,8 207 656 2260

Comparando los valores obtenidos de tiempo de convergencia se evidencia que obtener una
buena malla es un paso fundamental en la simulacién, pues si bien el tiempo de cdlculo aumenta
de forma casi exponencial con el nimero de elementos, con una buena malla, el nimero de ite-
raciones necesarias para alcanzar los criterios de convergencia disminuye, haciendo que el tiempo

total de uso de CPU sea menor de lo esperado.

Otra forma de comprobar la validez del estudio es que, dado que se emplea un método de res-
olucién iterativo, las condiciones empleadas como punto de partida de la iteracién no afecten a
la solucién final alcanzada. En la figura 10 se observa que, variando estas condiciones iniciales,
la diferencia en los valores de conversién de metano obtenidos con caudales altos es inexistente.
Para caudales bajos, la diferencia también es pequena. Sin embargo, cuando la concentracién
que se toma como punto de partida es mds cercana a la del valor final (casos de [CH ] igual
a 0,007 y 0,009), la diferencia vuelve a desaparecer. Se escoge, por lo tanto, una [CH,] , entre
0,007 y 0,009.

Otro pardmetro del proceso iterativo es el factor de escala de tiempo (timescale factor). Este
pardmetro determina el incremento del valor de la variable estudiada entre una iteracién y la
siguiente. Para un mayor factor, el sistema convergerd mds rdpido. Sin embargo, si el factor es
demasiado grande, no serd capaz de detectar la solucién, pudiendo llevar a la divergencia de la

solucién.

En la figura 11 se observa que no hay diferencia apreciable entre los distintos factores de itera-
cién seleccionados en todo el rango de caudales. Se considera, por lo tanto, que la conversién de
metano calculada a la salida del sistema es independiente del factor de iteracién dentro del rango

probado. Se escoge el factor de iteracién 5 por ser el que menor tiempo computacional conlleva.

0,2 02
* - - - [CH4], 0,005
018 - 0,18 --@--fac .05
LN - -m-- [CH4] 0,007 l\
. i ~ \ -fac. it. 1
T --#--[CH4] 0,009 TS
<’.=i L (5] . -4- -fac
5 v £ .
E 044 F - ® 0,14 ‘\
5.4
o . o -
5] o iz | .
012 '1\
\\ N
oA F -\t 01 F o
S
0,08 T oo T )
m
“'\. D.DG 1 1 1 1 1 1

0.08 1 1 1 1 1 1
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100 200 300 400 500 600 700 &00

. caudal [mm*/min]
caudal [mm*/min]

Figura 10.- Evolucién de la conversién de metano alcanzada  Figura 11.- Evolucién de la conversién de metano alcanzada

para diferentes valores iniciales de iteracién. para diferentes factores de escala de tiempo.

En todas las simulaciones presentadas anteriormente, el régimen de flujo calculado es laminar.
Incluso para los caudales mds altos, el nimero de Reynolds calculado a la salida del dispositivo
no se acerca a valores de régimen turbulento, situdndose en torno a 200 para caudales de 524
mm?®/min. En el post-proceso se puede estudiar la trayectoria que sigue cada elemento del medio
fluidico, y se observa c6mo estas trayectorias corresponden, a lo largo de todo el dispositivo, a un

flujo laminar, como en el ejemplo de la figura 12.

Figura 12.- Detalle de lineas de flujo en el dispositivo.
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Capitulo 3: Estudio de Casos y Resultados

En este capitulo se estudia el comportamiento fluidico de una serie de soportes creados: placa,
cesta y disco. Estos se analizan y comparan entre sf y, para los que resulten mds satisfactorios, se
estudia la influencia que tienen sobre ellos distintos factores que se dan en la experimentacién.
La cinética no estd referida ni a masa de catalizador ni a superficie de contacto. En todos los
casos se ha considerado que la velocidad de consumo es la misma, lo que equivaldria a que el

catalizador soportado es el mismo, aunque la superficie reactante varie.
La metodologia de trabajo seguida en cada soporte es la que sigue:

- Se parte de las opciones de modelado seleccionadas en el capitulo anterior: disefio del dis-
positivo completo obviando la parte mds alejada del catalizador, llamada estrechamiento.

La malla escogida es la denominada II, compuesta de 250.000 elementos.

- Los pardmetros introducidos en el modelo CFX son: Timescale factor: 5; Concentracion

inicial de metano para el cilculo: 0,007; régimen laminar.

Para comprobar la independencia del uso de simetria y posterior replicado del dispositivo, se
realiza para cada caso y cada caudal una simulacién variando la fraccién de dispositivo represen-
tado. Las figuras 13 y 14 recogen los resultados para el caso de los disefio de cesta y disco, ya que

en el capitulo anterior se ha mostrado este tipo de andlisis para el diseno de placa.
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Figura 13.- Influencia de la fraccién del dispositivo represen-
tado en CFX sobre la conversién de metano. Caso: cesta base.

(C_sd_sr_sh).

Figura 14.- Influencia de la fraccién del dispositivo represen-
tado en CFX sobre la conversién de metano. Caso: disco base

(D_sd_sr_sh).

Tabla 3.- Soportes para catalizador

Dimensiones Localizacién

Disefo Radio (mm) Profundidad Distancia entre el final del cilindro y la
(mm) base del soporte (mm)
Cesta-base C_sd_sr_sh 6,3 3 10
Mayor Radio | C_r8,3mm 8,3 3 10
Menor Radio C_r_2,3mm 2,3 3 10
Miés profunda | C_h6mnm 6,3 6 10
Disco D _sr 6,3 0 10
Placa P_sd - -

En la figura 13 se observa cémo la diferencia en la conversién encontrada a la salida entre el
modelado del dispositivo completo y con el uso de simetrias es minima, sobre todo en un rango
de caudales mds elevado. La mayor diferencia se da en el caso de representar 1/16 del dispositivo,
mientras que representando fracciones similares o iguales a %, el resultado no varia significativa-
mente. Analizando los resultados del disco (Fig.14) se corrobora la hipétesis anterior: representar
la cuarta parte del dispositivo conduce a resultados similares que representar la totalidad del
mismo en todo el rango de caudales. Siempre y cuando la geometria lo permita, se modelara la

cuarta parte del dispositivo.

3.1 Comparativa de soportes

Tal y como recoge el anexo se ha estudiado el comportamiento de una reaccién catalitica de
orden 1 donde el catalizador estd depositado sobre la superficie de una cesta, de un disco en
posicién horizontal y de una placa colocada verticalmente. En el caso de la cesta se han estudiado
con 4 variantes, atendiendo a sus dimensiones y a su posicién respecto al punto de liberacién de

un gas reactivo.

Siguiendo el proceso detallado, se compara la evolucién de la conversién en un rango de caudales

Q para cada dispositivo de la tabla anterior.

En la figura 15 se observa que existen dos grupos diferenciados en cuanto al rendimiento de la
reaccién: Por un lado, los de bajo rendimiento: la cesta base, la de menos radio, la profunda y la

alejada y, por otro, el de mejor rendimiento: el disco, la placa y la cesta de mayor radio.

0.25
- -®--P_sd_sr_sh
--®--C_sd_sr_sh
02 L --¢--C_r2,3mm
--A--C_8,3mm
n
. N —— C_h6mm
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o ~ s
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< \‘ti:::::~;;;
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Figura 15.- Influencia del tipo de soporte del catalizador sobre la conversién de metano.
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Se plantean hipétesis sobre las causas en la diferencia en las conversiones alcanzadas:

- By-pass elevado, entendiéndose by- pass como la fraccién del fluido que abandona el

dispositivo sin haber entrado en contacto con el catalizador
- Falta de contacto entre fluido y catalizador
- Presencia de volumen muerto

En la etapa de post-proceso se analizan los resultados obtenidos, agrupados por niveles de rendi-
miento, para detectar las principales deficiencias en cada dispositivo. A continuacién en la figura
16 se representan se analizan los perfiles de velocidad en un plano central de la termobalanza con

una cesta correspondiente al disefio base y otra de menor seccién:

a) b)

Figura 16.- Campos de velocidades de: a) C_r2,3mm y b) C_sd_sr_sh. Q 524 mm*/min.

Como se observa en la figura 16, el fluido incidente presenta una mayor velocidad que cuando
retorna hacia la salida debido a la diferencia de secciones de paso. Una vez que impacta con la
cesta cambia de sentido y abandona el dispositivo. La regién por debajo de la cesta se mantiene
con un fluido estancado. En el interior de las cestas la velocidad del fluido es muy baja, y se
puede decir que el espacio libre sobre la base de éstas se convierte en una “capa limite”, donde los

reactivos se transportan en régimen difusional incluso a caudales elevados.

a) b)

Figura 17.- Lineas de flujo de: a) C_r2,3mm y b) Csd_sr_sh. Q 524 mm?/min.

En la cesta de menor radio (Fig.17a) se observa cémo las lineas de flujo de caudal no llegan a la
base de la cesta por impedimento de las paredes de la misma. Asi pues, la pequefia conversion
que se produce es consecuencia del transporte difusional del reactivo. Al aumentar el radio
(Fig.17b), el efecto negativo de la pared se hace menos notable y, como la superficie catalitica
también es mayor, el transporte difusional global también aumenta, haciendo que la conversién

final sea mis alta.

a) b)

Figura 18.- Campo de velocidades de: a) D_sd_sr_sh y b) C_r8,3 mm. Q 524 mm?/min.

Tal y como se aprecia en la figura 18, con el uso del disco la capa limite desaparece, llegando
el flujo realmente hasta la superficie del soporte. Al impactar directamente el reactivo con el
catalizador, y no reducirse la transferencia de materia al transporte difusional, el rendimiento de

la reaccién aumenta.

Aumentar el radio de la cesta (Figl8b) conduce a una situacién intermedia. La capa limite dis-
minuye respecto a los grupos de menor rendimiento, pero sigue teniendo su efecto; ademds, la

existencia de paredes empeora el flujo aumentando el by-pass.

a) b)

Figura 19.- P_sd, Campo de velocidades de: a) plano frontal y b) plano transversal del dispositivo. Q 524 mm?/min.

En la placa también se encuentra el impedimento de una capa limite (Figl9b). Sin embargo, al
existir mayor superficie de contacto catalizador-reactivo y reducirse el nivel de by-pass y el vo-

lumen muerto (Fig.19a), la conversién global aumenta con este soporte.
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Las imdgenes evidencian que, con el uso de cestas y discos, la renovacién de fluido en la parte
inferior de la celda es casi inexistente, comportdndose esta parte como un volumen muerto. Usar

la placa como elemento soporte elimina en gran parte este volumen muerto.

3.2 Comparativa de la posicién del soporte

En una termobalanza habitual, tal y como se ha comentado en la introduccidn, la cesta pende
de un sistema de alambres. Esto implica que experimentalmente no sea posible controlar la po-
sicidon exacta de la misma, pudiendo variar la altura a la que se situe, la inclinacién y su posicién

respecto al centro.

Tabla 4.- Posicion del soporte

Dimensiones Localizacién
Diseno Radio (mm) Profundidad  Distancia entre el final del cilindro y la
(mm) base del soporte (mm)
Cesta-base C_sd_sr_sh 6,3 3 10
Mis alejada C_d20mm 6,3 3 20
Disco-base D_sd 6,3 0 10
Mi4s cerca D_d5mm 6,3 0 5
Mis alejado D_d15mm 6,3 0 15
0,1 0,3
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Figura 20.- Influencia de la localizacién del soporte sobre la
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conversién de metano. Caso: cesta base.
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Figura 21.- Influencia de la localizacién del soporte sobre la

conversién de metano. Caso: disco.

La figura 20 muestra los resultados obtenidos cuando la cesta estd mds o menos alejada del
punto donde acaba el tubo interior de alimentacién del gas. Se puede observar que cuanto mds
alejado se encuentra el resultado es peor. En la figura 21, se estudia la influencia de este factor de
posicién usando un disco como elemento soporte. Se observa también cémo en todo el rango de
caudales la conversién alcanzada a la salida del dispositivo es mayor cuando el disco estd situado
mids cerca de la salida del flujo del fluido reaccionante. Esta diferencia se hace mds notable a

caudales mds bajos.

En la figura 22 se comparan las lineas de flujo encontradas en cada situacién del disco para ana-

lizar la causa de esto:

a) b) <)

Figura 22.- Lineas de flujo para los soportes: a) D_d5mm; b) D_sd y ¢) D_15mm.

Cuanto mds cerca se encuentra el disco del cilindro interanular (Fig. 22a), el by-pass disminuye,
lo que provoca un aumento en la conversién. El volumen muerto encontrado en el dispositivo

€n este caso también €S mayor.

3.3 Comparativa de la orientacién del soporte

Para un rango de caudales Q, y llevindose a cabo la reaccién descrita anteriormente sobre la
descomposicién de metano, las conversiones de metano obtenidas a la salida del dispositivo son

las siguientes:
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Figura 23.- Influencia del grado de inclinacién del disco (D_r11) sobre la conversién de metano. A la derecha,
representados esquemdticamente, los discos con: a) 0% b) 30% c) 50° y d) 70° de inclinacidn.
En la figura 23 se observa c6mo, en todo el rango de caudales estudiados, el grado de inclinacién
del disco no afecta de forma significativa al trascurso de la reaccidn, si bien, conforme éste au-

menta, el rendimiento disminuye.

Se buscan las causas de esta disminucién estudiando las lineas de flujo encontradas para cada

situacion:

a) b) <)

Figura 24.- Evolucién de las lineas de flujo conforme aumenta el grado de inclinacién del disco: a) 20% b) 50° y

¢) 700 de inclinacién.

Viendo la evolucién de las lineas de flujo conforme aumenta el grado de inclinacién (Fig.24),
se observa que la direccién que toma el fluido al chocar con el soporte va variando. Si la incli-
nacién es pequena, el fluido sigue su distribucién aproximadamente uniforme, impactando con
el soporte y abandonando el dispositivo por el anillo exterior con una concentracién uniforme
en todo su drea. Sin embargo, llega un punto en el que el soporte “dirige” al fluido, originando

una zona de médximo impacto y otra donde se crea cierta “capa limite”, como se observa en las
figuras 24b y24c. Como consecuencia de este direccionamiento, el volumen muerto del reactor

se anula. En contrapartida, al no incidir el reactivo directamente en la superficie del reactante y al
originarse cierto by-pass de la porcién de fluido que “escapa” por un lateral del soporte (Fig.24c),

el rendimiento disminuye con el grado de inclinacién.

3.4.Comparativa de la alineacién del soporte

Se estudia la influencia de que el soporte no se encuentre perfectamente centrado o alineado a
la hora de operar. Para ello se comparan los resultados obtenidos cuando la cesta estd perfecta-
mente centrada, cuando se encuentra un poco desviada, y en una situacién limite, con la cesta
totalmente descentrada. La evolucién de la conversién obtenida operando a las condiciones

habituales es la que se representa en la figura 25.
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Figura 25.- Influencia de la posicién de C_r8,3mm sobre la conversién de metano. Casos: a) centrada; b) 1,5 mm y ¢) 3 mm
desplaza respecto al centro de la termobalanza.

En la figura 25 se observa cémo la posicién de la cesta respecto al eje no influye practica-
mente nada en el desarrollo de la reaccidn, si bien es posible que al no impactar el flujo
equitativamente en el catalizador, los depésitos carbonosos se acumulen en zonas concretas,
pudiendo resultar problemadtico en el transcurso del tiempo. Los campos de velocidades que

ilustran cémo se mueve el fluido se encuentran en el anexo 11
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Capitulo 4: Propuesta de Mejoras

Las geometrias que mejor han funcionado en este andlisis han sido las correspondientes al disco,
la cesta de mds radio y la placa. Partiendo de estas tres opciones, se han desarrollado variantes que
traten de mejorar la eficacia de la reaccién. Los criterios tenidos en cuenta han sido los siguientes:
mejorar el flujo disminuyendo la “capa limite”, aumentar la superficie de contacto del fluido con
el catalizador y disminuir el nivel de by-pass y el volumen muerto del dispositivo. Asimismo, se
ha tenido presente que el elemento de soporte tiene que ser ficilmente reproducible y mecani-

zable, por lo que la geometria tampoco debe de ser muy compleja.

De este modo, para los soportes anteriormente mencionados, las propuestas realizadas son las

siguientes:

1)Dado que el disco es el soporte mds sencillo de mecanizar y el que a priori presenta las mayores

ventajas. Se propone como mejora un aumento del radio, en la medida que sea posible.

03
n --w--D_sr
025 L . --m--D_ri1mm
.
. a

4

conversién CH

008 . . . . s .
100 200 300 400 500 600 700 800
caudal [mm®/min] b)

Figura 26.- Influencia del radio del disco sobre la conversién de metano. Casos: a) D_rs (5,3mm); b)D_r11mm.
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En la figura 26 se observa cémo cuanto mayor es el disco, mds se extiende la reaccién. La figura

27 evidencia que, tal y como cabe esperar, al aumentar el radio del disco, aumenta la superficie

de contacto fluido-catalizador y disminuye el by-pass, lo que hace que aumente la conversién de

la reaccién.

a)

b)

Figura 27.- Evolucién de las lineas de flujo segtin el radio del disco: a) sr (5,3mm); b)rl1mm.

2)Con respecto al disefio de placa, con el objetivo de aumentar la superficie de contacto, se in-

crementa un 20% la largura de la placa. A caudales mds altos, se supone que las lineas de flujo

llegardn hasta la parte mds profunda del dispositivo. Si se dispone de catalizador en esta parte

también, aumentara el grado de reaccién y, ademds, disminuird el volumen muerto.

También se ha pensado en la adicién de una segunda placa de las mismas dimensiones que la

placa base, pero girada 90°. El objetivo es doblar la superficie de contacto fluido-catalizador.

Con las mismas condiciones de operacién que las anteriormente descritas, para un rango de

caudales Q, las conversiones de metano encontradas a la salida de la termobalanza son las

siguientes:
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Figura 28.- Influencia de la geometria de la placa sobre la conversién de metano. Casos: a) P_s; b) P_mads larga y ¢) doble

placa.

En la figura 28 se observa que no hay diferencias significativas en las conversiones obtenidas
incluso con caudales de hasta 2500 mm?®/min. Para caudales mds pequenos las conversiones

obtenidas son ligeramente superiores con la doble placa.

a) b)
Figura 29.- Campo de velocidades de: a) Placa 20% mis larga y b) doble placa.

Con los campos de velocidades representados en la figura 29 se dilucida el por qué. La placa
mis larga (Fig.29a) no mejora el disefio en ningin aspecto, ya que en la parte afiadida no hay
apenas intercambio de fluido. Por otra parte, con la adicién de una placa extra (Fig.29b), el flujo
de fluido empeora, aumentando la dispersién del mismo. Asi pues, el aumento de superficie de

catalizador no compensa el peor intercambio de fluido.

3)Con respecto a la mejora que se propone en el cuerpo de la termobalanza es aumentar el
didmetro del cilindro interanular con el objetivo de que el flujo de reactivo impacte de forma

directa sobre mds superficie del catalizador y no necesite dispersarse para llegar a él.

0,2

--®--tubo interior estandar
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Figura 30.- Influencia del didmetro interno del cilindro interanular sobre la conversién de metano, usando como soporte
C_8,3mm. Casos: a) didmetro estdndar y b) 10% mayor.

Maria Ceras

\S)
N



Capitulo 4: Propuesta de Mejoras

[\
o}

En la figura 30 se observa que en todo el rango de caudales, las conversiones obtenidas cuando Tabla 6.- Representacidn de los nuevos soportes, alzado e isométrico

el didmetro del cilindro interanular aumenta son m4s altas.

Soporte 1 Soporte 2

Soporte 3 Soporte 4

a) b)

Figura 31.- Campos de velocidades para C_8,3mm con: a) cilindro interanular estandar y b) 10% mas ancho.

En la figura 31 se representan los campos de velocidades encontrados para estas dos situaciones.

Se aprecia coémo cuando el tubo interior se ensancha, el perfil de velocidades se estrecha. El fluido

fluye mds despacio, generando el mismo efecto que si el caudal disminuyese, lo que se traduce en . . , . .
Para estas cuatro nuevas geometrias, repitiendo los pardmetros de operacién de estudios ante-

un aumento de la conversién de metano. . ., .
riores, la conversién de metano encontrada a la salida de la termobalanza, en un rango de cau-

dales Q, se puede observar en la figura 32.
4) También se ha pensado sobre soportes que presenten nuevas geometrias, tal y como se recogen

03
en las Tablas 5 y 6.
:
N --®--D_rs
) ~m- Pds
Tabla 5.- Nuevos soportes 025 - - - --soporte 1
N - -A--soporte 2
N --4A--soporte 3
Soporte Objetivo TS S
1 Seccién estérica que servird de soporte del catalizador, situada a la salida de la 5 AN
[ N *\f N .
corriente de flujo reactante. Partiendo de la misma premisa que la geometria 2 AN ..
8 0,15 - SOy >
. , . . . o f NN N
anterior, ésta aporta mayor superficie de contacto reactivo-catalizador. S G
. . . . . w’ T
2 Cono y cono invertido. El catalizador se dispone sobre la superficie expuesta : ‘ -
de ambos tal y como representa la figura. Con esta geometria se pretende mi- 01 r Sln
nimizar el by-pass. BRRREEEE
3 Superficie esférica inversa. Variante del disco, con mayor superficie para me- 0,05 : : : : : :

100 200 300 400 500 600 700 800
jorar el contacto reactivo-catalizador.

. . . . . 3 H
4 Tobera, donde la superficie reaccionante es el interior de la misma. Con esta caudal [mm’imin]

geometria se pretende mejorar el ﬂujo y eliminar el volumen muerto Figura 32.- Influencia del uso de nuevos soportes sobre la conversién de metano.
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En la figura 32 se han representado también las conversiones obtenidas con el disco base y la
placa base a modo de referencia. Se aprecia claramente que los nuevos soportes ideados con-
ducen, en mayor o menor medida, a conversiones de metano mds elevadas. La diferencia se hace

mds significativa a bajos caudales. De entre los nuevos soportes destacan los nimeros 1 y 4.

Conclusiones

Se han desarrollado varios modelos de CFD en tres dimensiones con el fin de describir el com-
portamiento de una termobalanza utilizada como reactor para la descomposicién de metano y

formacién de hidrégeno y materiales carbonosos.

En la cesta porta-muestras habitual de la termobalanza se deposita cierta cantidad de catalizador
heterogéneo que reacciona con el flujo reactivo. La microbalanza de la termobalanza recoge la
variacién de peso consecuente de la deposicién de materiales carbonosos en la superficie del
catalizador como producto de la reaccién. Al encontrar que el rendimiento de la reaccién con
el uso de la cesta es muy bajo, ésta se modifica y/o sustituye por diversos cuerpos que tratan de

mejorar el desarrollo de la reaccién.

Se han estudiado dos familias de soportes: las cestas, tomando como caso base la cesta habitual
de la termobalanza, y las placas, constituyendo la placa base la que se utiliza actualmente en es-

tudios de descomposicién de metano en la Universidad de Zaragoza.

A estos casos base se les ha realizado modificaciones: en el caso de la cesta, en el radio y en la

altura de pared; en el caso de la placa, su largura y disposicién.

Los resultados fluidodindmicos obtenidos de estas variantes se han comparado entre si mediante

campos de velocidades, lineas de flujo o evolucién de la conversién en el volumen del dispositivo.

Los casos mds satisfactorios han sido los correspondientes a estas tres situaciones: la cesta con
un radio mayor, la cesta sin paredes (disco), y la propia placa base. No obstante, incluso en estos
casos, el alcance de la reaccién es limitado, puesto que existen importantes impedimentos, como
un considerable by-pass o la formacién de una “capa limite” sobre la superficie del catalizador

que dificulta el contacto directo entre reactivo y catalizador.

Para estas tres situaciones, se ha estudiado la influencia de la posicién relativa del soporte res-
pecto al brazo de la termobalanza. Por un lado, la importancia de la distancia entre el cilindro
interanular por el que entra el flujo reaccionante y la base del soporte; por otro, la posicién
relativa del soporte respecto al centro; y, por tltimo, la inclinacién del soporte respecto a la hori-
zontal. El factor critico es el primero: la distancia entre cilindro interior y el soporte, siendo éste
un factor determinante en el rendimiento de la reaccién. Los otros dos factores, aunque influyen,

lo hacen en menor medida.
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El didmetro del tubo interior del brazo de la termobalanza también influye de manera conside-
rable en el desarrollo de la reacciéon. No obstante, modificar este factor es mucho mais costoso,
ya que requiere cambios en el disefio de la termobalanza para el nuevo acople y se contemplaria

llevarlo a cabo sélo en tltima instancia.

Finalmente, se proponen nuevos modelos de soporte que suplan las deficiencias encontradas
anteriormente. Estos modelos, aunque de mds compleja implementacién y, sobre todo, manejo

mds dificultoso experimentalmente, conducen a conversiones mds altas.

Cabe destacar el potencial que representa el CFD en general y esta herramienta, ANSYS*CEX
en particular, para evaluar distintas opciones de geometria, condiciones de operacién, cinéticas,

etc. Como una buena aproximacién a la experimentacién.
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Anexo I: Cédigo para la Nomenclatura de Soportes

Para nombrar los soportes de catalizador recreados a lo largo de este PFC se utiliza el siguiente

cédigo:

Segtin la forma:

Geometria
Placa -> P
Cesta -> C
Disco -> D

Segtin sus medidas:

Longitudes

Distancia entre la superficie del catalizador ~ Distancia estdndar -> sd (10 mm)
y la seccién interanular
Radio interno de la cesta Radio estdandar -> sr (5,3 mm)

Altura libre de la cesta Altura estindar -> sh (3 mm)

Por ejemplo, una cesta con todos los pardmetros estindar serd nombrada de la siguiente manera:
C_sd_sr_sh; Una cesta que se encuentre mds cerca de la seccidn interanular y de mayor radio se

determinard asi: C_d7mm_r8,3mm_sh o, simplificando: C_d7mm_r8,3mm.

Anexo II. Principios Fundamentales del CED

Las ecuaciones que resuelven los modelos en CFD son los balances de cantidad de movimiento
y materia total que determinan los campos de velocidad, presién y densidad. Dependiendo de la
naturaleza del problema, estos balances se complementan con los de energia (total o térmica) y

los balances a las especies individuales si tienen lugar reacciones quimicas.

1.Modelado matemaitico
Las propiedades extensivas (materia, energia, cantidad de movimiento) estdn sujetas a leyes

de conservacién, de manera que es posible someterlas a balances para conocer los cambios de
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propiedad que experimenta un sistema fisico. El balance, por lo tanto, se corresponde con una
consideracién o visién “integral”. A partir de los balances se pueden “derivar” las ecuaciones
de transporte, que consisten en ecuaciones diferenciales que describen la distribucién espacial
y temporal de magnitudes intensivas, referidas a la masa (fracciones mdsicas o molares, energia
especifica) o al volumen (densidad y concentracién molar), es decir, una concentracién de pro-
piedad o magnitud de transporte que en el caso mds general se representa como@ . En estas

condiciones se puede escribir la ecuacién general de transporte como sigue:

2—? = —div(v- @)~ div, +S, (1)

— —
Donde v es la velocidad y el término —div(v - @) representa la entrada neta de propiedad por
— —
transporte advectivo; J,, es el flujo de propiedad por difusién molecular y —divJ,, la entrada
neta de propiedad asociada a este mecanismo de transporte. Finalmente S, es un término
“fuente” de propiedad (generacién neta). En el caso del transporte de cantidad de movimiento,
corresponde a fuerzas externas; en el transporte de energia, al intercambio entre unas formas y
otras de energfa, y para el transporte de materia, al consumo o formacién de la especie de interés

asociado a reacciones quimicas.

Las ecuaciones de transporte de propiedad se deducen a partir de principios fundamentales;
como por ejemplo, el principio de conservacién de materia, del que se deduce la ecuacién de

continuidad en la que la propiedad de transporte es la densidad, p:

op ™

—— =—div(v - 2

Py (v-p) )
Por otro lado, la ecuacién del movimiento resulta del principio de conservacién de la cantidad

de movimiento, que viene a ser un balance de fuerzas, en el que la propiedad de transporte es la

—
cantidad de movimiento referida al volumen pv :

%:—div(pv -v)—divz'—gradp‘*',OE ®)

Esta ecuacién es fundamental en CFD ya que el fin dltimo es describir la dindmica de los fluidos.

7 es el tensor esfuerzo cortante y grad p es el gradiente de presion, que puede considerarse como

un término fuente (caso de la ecuacién 3) o bien ser tratado como un esfuerzo, en cuyo caso

se suele incluir implicitamente en 7. Refiriéndose a la ecuacién 3, el grupo —divz—grad p
representa el incremento neto de cantidad de movimiento por unidad de volumen asociado al
transporte molecular. Finalmente, la accién de las fuerzas de la gravedad aparece en la ecuacién

como un término fuente. El manejo de la ecuacién del movimiento es complicado fundamental-

mente por dos motivos: El primero es la estructura no lineal del término de transporte advectivo

., T . . S .
(=div(pv-v)); mientras que para el transporte de materia o energfa térmica la velocidad se

puede tratar como un pardmetro, en la ecuacién del movimiento es la incégnita. El segundo estd

relacionado con el término grad p, ya que no existe una ecuacién de transporte para la presion.
En el caso de fluidos compresibles, el uso de una ecuacién de estado permite calcular la presién
a partir del campo de densidades procedente de la ecuacién de continuidad. Para fluidos incom-
presibles, la densidad es constante y la presién no se puede calcular a partir de una ecuacién de

estado.

Un caso particular de notable interés corresponde al caso de fluidos newtonianos con densidad

y viscosidad () constantes, para el que las ecuaciones 2 y 3 adoptan las siguientes expresiones:

divv =10 (4)
pgz—pv-gradvﬂu-vv—gradp+pg 5)

Estas ecuaciones constituyen las ecuaciones de Navier-Stokes, cuya validez se limita a las condi-
ciones indicadas ya que los cambios de temperatura y composicién afectan a las propiedades del
fluido y la velocidad; sin embargo, constituyen una primera aproximacién razonable en muchos

Casos.

La ecuacién de continuidad surge de un balance de materia total. En un sistema multicompo-
nente se precisa conocer la concentracién de las diferentes especies que intervienen por lo que,
ademis de la ecuacién de continuidad, se deben plantear tantas ecuaciones de concentracién (¢

) como niimero de componentes menos uno:

oc ) - )
> =—div(c-v)+div(D-grad c)+ S, (6)
t
Donde D es el coeficiente de difusién molecular y S, el término fuente asociado a las reac-
ciones quimicas y que viene dado por la cinética quimica. Este término incluye habitualmente

expresiones no lineales dependientes de la temperatura y de la concentracién del resto de espe-

cies, lo que complica en gran medida la resolucién.

Por lo que respecta a la ecuacién de la energfa, en CFD, la ecuacién para la energia interna espe-
cifica (u ) se emplea para calcular el perfil de temperaturas. La energfa interna engloba la energia
cinética de los dtomos y moléculas, la energia potencial de las interacciones atémicas, la energia

asociada a los enlaces quimicos y la energia nuclear. La expresion de este balance es la siguiente:

(%'tuz_div(pu.v)—divq —(r:grad v)— p(divv)+S, 7)
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—
transporte molecular (conduccién), —(7: grad v) el aumento neto de energfa por disipacién

—
viscosa, — p(divv) el aumento por compresién y S, el término fuente. Un caso de particular

interés es cuando la tnica fuente procede del cambio de entalpia asociado a una reaccién qui-

mica (S, ); si ademds es posible despreciar la disipacién viscosa y otros fenémenos como la

radiacion, se puede plantear una ecuacién de la temperatura:

opc T —~
L= - grad(pe, 1)~ div(2- grad( pe,T) +5, ®

Donde ¢, es el calor especifico y 4 la conductividad térmica.

Las ecuaciones de transporte son ecuaciones diferenciales en derivadas parciales y se precisa esta-
blecer las condiciones iniciales (para el tiempo) y de contorno (para el espacio) que permitan su

resolucién. Las condiciones de contorno mds empleadas en CFD son:

e Entrada de fluido (Inlet): se define con la opcion de flujo masico (‘mass flow
rate’, en Kg/s) ya que, asi, se erige una pared ficticia que impide el escape del gas
por abajo. Especificar unicamente condiciones de velocidad de entrada de gas,

implicaria el posible escape del mismo, tal y como se esquematiza en la figura 33:

Figura 33.- Variable de contorno tipo “inlet”, especificando: a) velocidad del gas, b) flujo mésico del gas

* Pared: La mayoria de los sistemas fisicos de interés estdn limitados, al menos en parte,
71 7. ’ . .
por paredes sélidas que pueden ser estdticas o méviles. Son fronteras que no permiten el

flujo de materia pero si el de calor.

Con respecto a la velocidad, lo habitual es encontrarse en condiciones de flujo no desli-

zante, y por lo tanto, la velocidad del mismo serd nula si la pared estd estdtica. El cardcter

deslizante o no del flujo se evalta a través del niimero de Knudsen (K ):

A
K = ’;ﬁ’ )

Donde 4, es el recorrido libre molecular medio y / la dimensién caracteristica del

sistema. Si K es menor que 0,001 el fluido se considera como un medio continuo;

para valores de K entre 0,001 y 0,1 se considera flujo deslizante. Valores entre 0,1 y 10
corresponden al régimen de transicién y por encima de 10 se considera flujo molecular
libre, en el que pasan a dominar las interacciones (colisiones) de las moléculas con la
pared. Para un gas simple, el recorrido libre molecular medio en el marco de la teoria

cinética se puede calcular como sigue:

A =—F=F (10)
P J2xedp

Donde d,, es el didmetro moleculary & la constante de Boltzmann. De estas ecuaciones
se deduce que el flujo deslizante se ve favorecido, ademds de al disminuir la dimensién
caracteristica, al aumentar la temperatura y disminuir el tamano de las moléculas y la

presion.

» Salida (Outlet): Es frecuente establecer un caudal mésico que garantice la conservacién

de la materia o bien establecer el valor de la presién a la salida.

* Simetria (Simmetry): En ocasiones, los sistemas fisicos estudiados presentan simetria, lo
que se puede aprovechar para reducir la extensién del modelo a la parte replicable con el
consiguiente ahorro de esfuerzo computacional. La simetria no sélo debe ser geométrica

sino que se tiene que poder aplicar a todas las propiedades de transporte

2. Discretizacién

Dada la complejidad y cardcter acoplado de las ecuaciones diferenciales que constituyen el mo-
delo matemdtico, éstas se tienen que resolver de forma numérica. Esto implica reemplazar las
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales, definidas de forma continua en el espacio y el
tiempo, por un sistema de ecuaciones algebraicas que proporcionan la solucién sélo en unos

determinados puntos discretos.

La discretizacién del espacio ofrece muchas posibilidades. Los dos métodos mds empleados en
CFD, volimenes finitos (FVM, finite volume method) y elementos finitos (FEM, finite ele-
ment method), requieren la subdivisién del espacio computacional en una serie de celdas que no

deben solaparse. El conjunto de celdas constituye una malla.
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Figura 34.- Ejemplo de malla no estructurada.

Es importante que las mallas se ajusten a los siguientes requisitos:

*  Geométricos: los bordes se deben ajustar lo mejor posible a los extremos del dominio

fisico para introducir las condiciones de contorno en los puntos correctos.

» Fisicos: la densidad de celdas debe ser mayor en lugares donde se producen cambios
bruscos. Por el contrario, aquellas zonas en las que las variaciones de las propiedades sean

suaves admiten mallados mds gruesos, con celdas de mayor tamano.

*  Numéricos: es preciso evitar cambios bruscos en el tamafio de las celdas, asi como que su

relacién volumen/superficie sea muy pequena.

Existen dos tipos de mallas: las estructuradas y las no estructuradas. Las primeras son regulares
y fciles de generar, y se adaptan bien a geometrias simples sin curvaturas. Las mallas no estruc-
turadas son mds flexibles, y permiten adaptarse a geometrias complejas, con curvaturas y dngulos

pronunciados. Todas las mallas empleadas en este PFC son no estructuradas.

3. Resoluciéon numérica. Método de los volimenes finitos

El método de los volimenes finitos (FM) es el mds comdn en los c6digos CFD. Se basa en con-
siderar una serie de celdas en las que se asumen constantes todas las propiedades. Los balances se
integran para cada elemento transformando las integrales de volumen en integrales de superficie

a través del teorema de la divergencia.

Para expresar los valores de flujo de propiedad en la superficie de los elementos es posible seguir

distintos procedimientos como por ejemplo:

* Upwind Differencing Scheme (UD): Resulta un procediendo simple y matemdtica-
mente muy estable aunque el error numérico es relativamente grande; ademds, se tiende

a suavizar los gradientes de propiedad (difusién numérica).

» Central Differencing Scheme (CD): Mds adecuado para describir cambios pronunciados
en las propiedades, aunque los resultados tienden a mostrar oscilaciones numéricas que

en ocasiones dificultan que la solucién alcance la convergencia.

* QUICK (Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics): Comparte as-
pectos de los dos esquemas anteriores. Las oscilaciones numéricas no son tan marcadas
como para CD pero presenta limitaciones para sistemas con una marcada componente

difusiva.

4. Anailisis de los resultados

El CFD presenta una alta calidad en lo que a representaciones grificas o generacién de ima-
genes se refiere. Esta herramienta de disefio es considerada de gran valor ya que al mismo tiempo

proporciona unos resultados computacionales de gran efectividad.

Gran parte de los resultados grficos que proporciona CFD pueden ser clasificados en distintas
categorias, las cuales proporcionan al usuario una mejor visualizacién de las caracteristicas fisicas
del flujo del fluido. Los resultados obtenidos deben ser minuciosamente analizados e interpre-
tados antes de considerarlos como validos. Para obtener resultados satisfactorios es posible que se

requiera ciertas modificaciones en el sistema, el mallado, el método de cdlculo o los pardmetros.

Finalmente, los resultados de la simulacién tendrdn que ser cotejados con los resultados experi-

mentales para confirmarlos vilidos.

Los principales tipos de errores que han de tenerse en cuenta al evaluar la calidad de los resulta-

dos de las simulaciones CFD son los siguientes:

- Errores de modelado:

Se refieren a las diferencias entre los valores reales de las propiedades de un sistema fisico y los
que resultan de una solucién exacta del modelo matemdtico. Ni todos los fenémenos fisicos o
quimicos se pueden formular con exactitud, ni cualquier modelo matemdtico se puede resolver

exactamente. Es preciso introducir, por lo tanto, simplificaciones que llevan asociadas un error.
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- Errores de discretizacién

Los errores de discretizacion se deben a la diferencia entre la solucién exacta que proporcionan
las ecuaciones y una solucién numérica limitada en tiempo y espacio. Son fruto de soluciones
numéricas aproximadas en lugar de soluciones exactas de las ecuaciones de transporte. Para una
constante discretizacién de las ecuaciones algebraicas, se espera que los resultados computados
se vayan aproximando a la solucién exacta de las ecuaciones seglin aumente el niimero de ele-
mentos de compongan la malla. Los resultados se ven intimamente ligados a la densidad que

presenta la malla y a la forma de distribucién de los nodos.

- Errores de truncamiento

Los procedimientos iterativos se emplean para resolver las ecuaciones discretizadas y una vez
alcanzada la convergencia previamente establecida, proporcionan un resultado. El criterio de
convergencia se determina muchas veces mediante el valor de los residuales. En algunos casos,
este criterio se basa en tomar como referencia la diferencia de los resultados de dos iteraciones
consecutivas. El problema radica en que para un tipo de convergencia lenta, la diferencia entre

esas dos iteraciones es considerablemente pequena, incluso estando lejos de la solucién.

Anexo III: Modelado con ANSYS® CFX 120

Para la resolucién de un caso CFD utilizando el programa ANSYS® CFX se deben seguir los

siguientes pasos:
1. Definicién del problema (Pre-Process).
2. Solucién numérica (CFD Solver).
3. Visualizacién de los resultados (Post-Process).
En estos pasos se han utilizado diversos subprogramas que proporciona ANSYS®.

El acceso e interconexién de los distintos subprogramas de ANSYS® se lleva a cabo con ANSYS

Workbench®, una interfaz de usuario muy eficiente e intuitiva.

1. Definicién del problema (Pre-Process).

El pre-proceso constituye el primer paso a la hora de disefiar el modelo fluidodindmico a estu-

diar. Consta de tres etapas bdsicas:

e Definicién o construccién de la geometria de los dominios de estudio.
e Discretizacién de los dominios en subvolimenes finitos, etapa conocida como mallado.

e Definicién del modelo CFX, donde sobre la geometria mallada se define el modelo fisico

a resolver incluyendo todas las especificaciones que requerird la simulacién:

Maria Ceras

1SN
W



Anexos

44

e propiedades de los materiales que componen el problema, variables de entorno, criterios

de resolucién, etc

1.1. Geometria y mallado

Para el caso objeto de estudio de este proyecto, con la aplicacién Geometry Design Modeler, se
dibuja de forma simplificada el brazo de la termobalanza, empleando elementos de volumen
sencillos como cilindros concéntricos acabados en una media esfera que emulan el tubo de
entrada de gas reactivo, la regién donde se instalard el dispositivo que soporta el catalizador

y la zona de la cdmara anular por la que el fluido abandona el brazo.

Figura 35.- Detalle de los cuerpos creados para construir la termobalanza.

En la figura 35 se aprecian los volimenes creados en una primera etapa. Posteriormente hay que

afadir a éstos el elemento soporte del catalizador.

Una vez finalizada la geometria, se procede a su discretizacién empleando la aplicacién
ANSYS ° CEX- Mesh Method.

Para el tipo de geometria que se trata en este PFC, ANSYS°CFX recomienda un mallado de
tipo no estructurado, con celdas de distinto tipo y/o de diferente tamafio que permiten modelar
geometrias complicadas y optimizar el ndmero de celdas usadas en cada regién del dominio

fluidico.

Una malla bien construida ejerce una gran influencia en el cdlculo numérico, evitando pro-
blemas que conducen a inestabilidad o dificil convergencia. Se ha buscado un compromiso entre

el nimero de elementos de malla y el esfuerzo computacional, con mallas con un nimero de
elementos de entre 100.000 y 1.000.000.

b)

c)

Figura 36.- Opciones de mallado: a) Mallado deficiente, b) Mallado apropiado y ¢) Detalle del mallado, con mds elementos en

la zona donde tiene lugar la reaccién.

En la figura anterior se representa: a) un mallado grueso, que conducird a una discretizacién defi-
ciente y, por lo tanto, a una baja precisién; b) un mallado adecuado, que cumple el compromiso
entre numero de elementos y esfuerzo computacional, y ¢), donde se aprecia coémo en la zona
del soporte (azul), donde tiene lugar la reaccién y, consecuentemente, donde se producirdn las
mayores variaciones en cuanto a composicién y sentido de flujo del reactivo, las celdas creadas

tienen menor tamafo, con el objetivo de conseguir una mejor discretizacién.
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1.2. Definicién del modelo de preprocesador CEX

El primer paso consiste en importar la geometria del sistema ya mallada y en localizar los dis-

tintos dominios, regiones, etc. Las variables de entorno principales son las siguientes:

Entrada de fluido (Inlet): Cilindro interanular; se define como flujo mdsico.

e Salida (Outlet): Cilindro exterior. La salida de gases del bulbo de la termobalanza
estd definida con la condicién ‘outlet’, especificando asi que la presién es la atmos-

férica.

e Dared (Wall): Barreras fisicas de la Termobalanza: Cilindros interior y exterior, asi

como el soporte del catalizador.

e Simetria (Symmetry): El caso de la termobalanza presenta simetria circular.

o Interfases: Sirven para crear las transiciones entre dominio fluidico y dominio sélido.
En el caso estudiado, el soporte del catalizador estd constituido como elemento séli-
do. Para que el software interprete correctamente que el fluido abandona el dominio
fluidico y se topa con un sdlido es necesario la creacién de estas interfaces. Asi, por
ejemplo, la superficie que soporta al catalizador se define como una interfase, sobre la
cual tiene lugar una desaparicién constante (“total source”) de metano que responde

a la cinética establecida.

1.3. Definicién de flujo

El flujo tiene que estar definido tanto con la composicién como con el caudal. El fluido em-
pleado en este proceso es una mezcla de nitrégeno (99%) y metano (1%) en peso. En cuanto al
caudal, como es interesante el estudio de la cinética en un rango de caudales y no en uno fijo, se
define una variable para él. El caudal volumétrico escogido por defecto es el de 524 mm?®/min
por tratarse de un caudal plausible en muchas operaciones. Al tratarse de una mezcla reaccio-
nante, se especifica que la composicién de la mezcla no es constante, sino que variard a lo largo

del sistema. Se supone, ademds, que se trata de una reaccidn isoterma que se lleva a cabo a una

temperatura de 25°C y que no hay cambio de presién, por lo que la sobrepresién a la salida de

la termobalanza es de 0 pascales.

En cuanto al régimen de flujo, se presupone un flujo laminar.

1.4. Definicién de variables y expresiones
En el diseno del CFX se definen las siguientes variables y expresiones para el procesador:

- Cinética: ecuacién cinética de la reaccién quimica que tiene lugar. Hay que especificar

sobre qué superficie se produce.

- Factor que relaciona la simetria representada en el modelo de CFX con caudal entrante.
Por ejemplo, si se representa V2 del dispositivo, el caudal entrante serd también la mitad

del total.

- Factor que relaciona el caudal entrante con la cinética. Del mismo modo que con el
factor anterior, la cantidad de catalizador disponible para reaccionar serd proporcional

a la fraccién del dispositivo representada.

1.5. Modelos fisicos de integracién (pardmetro de “Solver”)

La herramienta con la que se lleva a cabo la resolucién de ecuaciones es “Solver Control”. Esta

presenta 3 métodos de discretizacién: Upwind, High Resolution y Specified Blend Factor

El modelo empleado en este proyecto es Upwind (Upwind Differencing Scheme), por ser el

que lleva a mejores resultados en la resolucién. El método Upwind es un método de volimenes

finitos, que resulta un procedimiento simple y matemdticamente muy estable, aunque el error
q p pley y q

matematico es relativamente grande.
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2. Solucién numérica (CFD Solver).

En el médulo ‘Solver’ se realizan los cdlculos sobre el flujo y se desarrollan los resultados. Tal
y como se ha comentado, ANSYS® utiliza el método de los elementos finitos y resuelve el pro-
blema mediante un algoritmo numérico. Este algoritmo funciona iterativamente. Utilizando
los pardmetros que se han descrito en el apartado anterior, se calcula una solucién y se verifica
su convergencia. Si no se consigue reducir el error en el valor asignado, se sigue iterando hasta

conseguir la precisién establecida.

Este médulo permite la visualizacién de la resolucién del problema obteniendo gréficos transi-
torios de las variables que se hayan monitorizado anteriormente, asi como de los errores en el

célculo de diferentes variables (representados en la fig. 37)

Figura 37.- Pardmetros del Solver.

3.Visualizacién de los resultados (Post-Process).

El post-proceso constituye el paso final en el andlisis CFD. Los resultados de las simulaciones
pueden analizarse numéricamente y, ademds, de forma visual mediante el paquete CFX-Post. El
volumen de resultados que proporcionan las simulaciones por CFD es enorme, al igual que las
posibilidades que ofrecen los programas comerciales modernos para representarlo graficamente.
Se pueden definir gréficos a color que muestran los campos de las propiedades de transporte en

lineas, superficies o voliumenes; representaciones de lineas de corriente e incluso animaciones.

Es muy importante realizar una cuidadosa interpretacién de los resultados para constatar su
coherencia, lo que normalmente lleva a realizar modificaciones en la malla, en el modelo, en el
esquema de integracién o en alguno de sus pardmetros hasta que se obtiene un resultado con

suficiente grado de confianza.
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Anexo IV: Modificaciones Detalladas 3.Cesta alejada (C_d20_sr_sh)

A continuacidn, se modifica la distancia entre la salida del tubo y la cara interior de la base de

la cesta, pasando de 10 a 20 mm. El didmetro interno es el inicial, 10,6 mm.

1. Cesta de mayor radio (C_sd_r8,3mm_sh)

El primero de los cambios consiste en aumentar el didmetro interno de la cesta, pasando de 10,6

mm a 16,6 mm. La posicién de la cesta respecto a la termobalanza se mantiene sin cambios.

Figura 40.- Alzado de la termobalanza con la cesta alejada y zoom de la zona principal

Figura 38.- Alzado de la termobalanza con la cesta con mayor radio y zoom de la zona principal.

4. Cesta mds profunda (C_sd_sr_ho0)

2. Cesta de menor radio (C_sd_r2,3mm_sh) Partiendo del caso base, se modifica esta vez la profundidad de la cesta. La altura de la cesta

pasa de 4 a 7 mm totales, o lo que es lo mismo, la altura libre pasa de 3 a 6 mm.
Posteriormente se realiza la accién contraria, se reduce el didmetro interno de los 10,6 mm del

caso base a 4,6 mm, manteniendo constante la posicién relativa de la cesta.

Figura 41.-Alzado de la temorbalanza con la cesta alejada y zoom de la zona principal

Anexos

Figura 39.- Alzado de la termobalanza con la cesta con menor radio y zoom de la zona principal.
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5. Disco (D_sd_sr_sh)

La dltima modificacién que se realiza es la eliminacion de las paredes laterales, es decir, se con-

vierte la cesta en un disco de 1 mm de espesor.

Figura 42.- Alzado de la termobalanza con el disco y zoom de la zona principal

Anexo V: Ampliacion de Resultados

Mapas de conversién y Lineas de velocidad para nuevos soportes

Soporte 1

Mapa de conversién Lineas de flujo

Soporte 2

Mapa de conversién Lineas de flujo
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