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(a) Tamaño variable

(b) Tamaño constante

Figura 7.42: Evolución con la altura de la fracción másica media de las especies químicas
mayoritarias O2, CO2, CO, y H2 en la fase gaseosa
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(a) Tamaño variable

(b) Tamaño constante

Figura 7.43: Evolución con la altura de la fracción másica media de las especies químicas
minoritarias CO, y CH4 en la fase gaseosa
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(a) Tamaño variable

(b) Tamaño constante

Figura 7.44: Evolución con la altura de las tasas medias de reacción para el CH4
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(a) Tamaño variable

(b) Tamaño constante

Figura 7.45: Evolución con la altura de las tasas medias de reacción para el H2
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7.5. Estudio de la influencia de la presencia de la reacción
química

En esta sección se analiza brevemente el efecto de la reacción química en el comporta-
miento fluidodinámico del lecho.

Para ello, se han llevado a cabo simulaciones con las tres distribuciones de tamaño de
carbón presentadas en la Sección 7.4.2 tratando las partículas de carbón como inertes,
es decir, sin considerar la reacción química.

A continuación se describe su efecto en los campos de fracción volumétrica y de velocidad.

1 tamaño 3 tamaños 7 tamaños 1 tamaño 3 tamaños 7 tamaños

Carbón reactivo Carbón inerte

Figura 7.46: Contornos de fracción volumétrica media de gas para distribuciones de car-
bón con partículas de un tamaño, tres tamaños y siete tamaños

La Figura 7.46 muestra los contornos de fracción volumétrica media de gas y de caliza
obtenidos en los casos reactivos e inertes para tres distribuciones de tamaño de carbón.
Se observa que el tamaño del lecho es mayor cuando hay reacción química, debido prin-
cipalmente al efecto de los gases liberados en la combustión de las partículas y al de la
expansión térmica del gas causada por su calentamiento.

La mayor diferencia esta en la concentración de sólido en la sección superior del lecho.
En el caso reactivo la concentración de sólido en la zona central es más baja, y se forma
un patrón similar al de núcleo-anillo. Además en la sección inferior, junto a la entrada
lateral, se observa en los lechos reactivos una menor concentración de sólidos (y una
mayor concentración de gas) debido al consumo de carbón.



7.5 Estudio de la influencia de la presencia de la reacción química 185

La Figura 7.47 muestra la comparación para el lecho reactivo e inerte de la fracción
volumétrica de las fases sólidas con la altura del lecho para las tres distribuciones de
tamaño. La fracción volumétrica de carbón con la altura es aproximadamente uniforme
y similar en los casos reactivo e inerte con la misma distribución de tamaño; sin embargo
su valor es menor para el caso reactivo (debido a su consumo y al mayor tamaño del
lecho).

El tamaño de la zona totalmente segregada sobre el lecho de caliza parece independiente
de la distribución utilizada en el caso de carbón inerte, pero no es así en el caso reactivo
(ver Sección 7.4.2).

El campo de velocidad presenta asimetrías laterales (ver Figura 7.48). Estas asimetrías
son mayores para el caso reactivo, y para la sección superior del lecho. La zona de
circulación en el caso no reactivo es más extensa y más simétrica. El flujo no reactivo es
ascendente por la parte central y descendente por los laterales del reactor. Sin el efecto
de la reacción química en la zona de la entrada de sólidos el flujo es descendente. En
esta misma zona en presencia de la reacción química su dirección es ascendente.
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Figura 7.47: Evolución con la altura de la fracción volumétrica media de sólido para el
lecho reactivo (—) y modelado como inerte (—) utilizando distribuciones
de partículas de carbón con un único tamaño (arriba), tres tamaños (medio),
y siete tamaños (debajo)
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1 tamaño 3 tamaños 7 tamaños 1 tamaño 3 tamaños 7 tamaños

Lecho reactivo Lecho frío

Figura 7.48: Contornos de la componente vertical de la velocidad media de caliza para
distribuciones de carbón con partículas de un tamaño, tres tamaños y siete
tamaños
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7.6. Conclusiones

En este capítulo se ha aplicado el algoritmo completo propuesto en esta Tesis a la
simulación del gasificador de carbón en lecho fluido presentado por Ocampo et al. [151].
La descripción del carbón reactivo se realiza mediante modelos para el calentamiento,
el secado, la devolatilización, la combustión y la gasificación. El efecto de considerar un
tamaño variable de la partícula de carbón se ha estudiado mediante la incorporación, a
estos modelos usados habitualmente, del modelo shadow propuesto por Spalding [197]
(Sección 3.4).

El modelo se ha validado comparando los resultados de la simulación para cuatro confi-
guraciones de operación con las medidas disponibles a la salida del gasificador [40]. Los
resultados numéricos de la simulación concuerdan razonablemente bien con los datos
experimentales. Además en su validación se han comparado con los de la simulación
numérica mediante distintos modelos de otros cinco autores disponibles en la literatu-
ra [11, 53, 183, 226, 240]. La comparación de las predicciones de los autores consultados
muestra algunas diferencias en su comportamiento fluidodinámico y químico. Este tra-
bajo presenta la mayor concordancia con la descripción presentada por Shuai et al. [182].
La precisión de la predicción realizada en esta Tesis, sin ningún ajuste en el modelado
químico, es similar a la obtenida por el resto de autores.

La segregación entre los sólidos sólo puede modelarse si los sólidos se simulan como fases
separadas de distinto diámetro/densidad. De los modelos utilizados por los otros autores
considerados sólo dos son capaces de simularla. Además el modelado del carbón en esta
Tesis como una fase multicomponente permite el modelado de la evolución de la densidad
de la fase sólida, frente a los autores consultados que consideran su densidad constante.
Los resultados obtenidos muestran que una predicción adecuada de zonas con presencia
de devolatilización, como las entradas de sólido, puede requerir el considerar variable la
densidad de sólido.

La división del gasificador en zonas ha permitido analizar las zonas de reacción en el
lecho. Brevemente, la devolatilización se produce principalmente cerca de la entrada de
sólidos y en la pared frontal. Las especies químicas que se producen principalmente por
devolatilización, como CH4 o H2, se concentran en la misma zona. En la parte inferior
del lecho se produce la oxidación de las especies químicas gaseosas y la combustión
heterogénea de char . A partir de la altura del agotamiento del oxígeno (principalmente)
por estas reacciones, las reacciones de gasificación del sólido dominan la transformación
del carbón.

La reducción del tamaño de partícula monodispersa aumenta el tamaño del lecho. El



7.6 Conclusiones 189

aumento está causado por el doble efecto que tiene el incremento del ratio área volumen
(que se produce con la disminución del tamaño): (i) incrementa la relación arrastre peso,
y (ii) aumenta la cantidad de gases liberados por la reacción heterogénea. El aumento
de las tasas de reacción heterogénea reduce el tamaño de la zona oxidante del lecho,
aumenta la gasificación e incrementa la producción de CO y H2

La capacidad del algoritmo de tratar múltiples fases se ha utilizado para estudiar la
influencia de la polidispersión en el tamaño de las partículas de carbón. Las simulaciones
realizadas con las distribuciones de varios tamaños de las partículas de carbón permiten
capturar adecuadamente la segregación entre los distintos tamaños de partícula en un
flujo multisólido (con cuatro y ocho sólidos).

El efecto más visible al añadir distintas fases es la variación en la altura de lecho, pero
también se modifica el comportamiento cerca de la entrada de sólidos, disminuye la
altura de penetración del O2 y se reduce la tasa global de combustión heterogénea.

Los resultados del aumento del número de tamaños en la distribución muestra una con-
vergencia de las tasas de reacción, y de los valores de la concentración de las especies
químicas en el lecho y a la salida del gasificador. Estos resultados sugieren que es su-
ficiente para una predicción adecuada del comportamiento químico del lecho el utilizar
una distribución con tres tamaños para la partícula de carbón. Sin embargo, esta reduc-
ción puede no ser adecuada para predecir su fluidodinámica (e.g. la segregación de las
fases, la circulación de sólidos, o la altura de lecho).

El modelo de tamaño variable tiene un efecto muy pequeño para la distribución de siete
tamaños de partícula de carbón, sin embargo su efecto es significativo cuando el carbón
se modela con un único tamaño de partícula o una distribución de tres tamaños. El
mayor efecto se produce en las tasas de oxidación (en la zona de entrada de sólidos y en
la sección inferior del lecho).

Por último, se ha analizado el efecto de la presencia de la reacción química en el lecho.
Las simulaciones realizadas muestran que la presencia de la reacción química modifica
el comportamiento fluidodinámico, en particular el patrón de circulación en el lecho. La
mayor diferencia se aprecia en el flujo de la zona de entrada del sólido, y en la aparición
de asimetrías laterales. Las diferencias observadas muestran el fuerte acoplamiento entre
la reacción química y la fluidodinámica, y que, en consecuencia, no deben considerarse
por separado.





Capítulo 8

Resumen, discusión y sugerencias de
trabajo futuro

El trabajo de investigación presentado en esta Tesis es el desarrollo y validación de
una metodología completa para la descripción euleriana del flujo multifásico gas-sólido
reactivo en lechos fluidos; las fases pueden tener un número arbitrario de fases sólidas
cuyo tamaño puede evolucionar con el tiempo.

Las contribuciones más importantes presentadas son: la revisión y la formulación de
un modelo matemático; el desarrollo de las técnicas numéricas requeridas y de la al-
goritmia necesaria para su implementación; y la validación y aplicación al estudio del
comportamiento de un lecho fluido para la gasificación de carbón.

El algoritmo numérico desarrollado en esta Tesis se ha implementado utilizando librerías
de software libre. Las leyes de conservación que rigen el flujo gas-sólidos se resuelven
utilizando la plataforma de Fluidodinámica Computacional OpenFOAM y el tratamiento
de los sistemas químicos de reacción homogénea se realiza mediante la suite Cantera.

El comportamiento del código desarrollado se ha validado y utilizado para el estudio del
flujo multifásico en tres configuraciones: la zona de salida de un lecho fluido circulante,
un lecho fluido burbujeante, y un gasificador de carbón de lecho fluido.

En este capítulo se resumen las aportaciones más relevantes en cada sección, se discuten
los aspectos que se consideran más importantes del trabajo realizado, y se plantean los
temas de mayor interés para su continuación.

8.1. Resumen

El trabajo de modelado realizado se puede resumir en los siguientes aspectos:

191
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Planteamiento de leyes de conservación que rigen el flujo, en la forma de ecuaciones
de transporte en su formulación euleriana-euleriana (Ecuaciones 2.2, 2.3, 2.4, y 2.6).

Revisión de los términos de transferencia de calor y masa, y establecimiento de
una formulación general para su aplicación a modelos eulerianos-eulerianos.

Modelado de los términos fuente por transferencia de masa y energía asociados a
la transformación del sólido (del carbón), y la reacción química en flujos gas-sólido
(i.e. secado, devolatilización, reacción heterogénea, reacción homogénea).

Desarrollo de un algoritmo de discretización y resolución del flujo multisólido reac-
tivo transitorio con densidad variable, y tamaño de sólido variable.

El sistema de ecuaciones de transporte planteado requiere para su resolución la incor-
poración de modelos que describan los fenómenos que tienen lugar (incluyendo modelos
de cierre para el tensor de esfuerzos, la presión de sólido y la interacción entre las fases).
Los modelos utilizados en esta Tesis han sido revisados y, en su caso, extendidos para
que sean aplicables de forma consistente a un número arbitrario de fases sólidas; es de-
cir, para que proporcionen el mismo resultado independientemente del número de fases
idénticas utilizadas en la descripción de una única fase sólida.

La Teoría Cinética del Flujo Granular se utiliza para el cierre de las ecuaciones. En esta
Tesis se ha seleccionado una de las pocas variantes aplicables a un número arbitrario
de fases sólidas [133], que se ha modificado para asegurar su consistencia (ver Sec-
ción 2.3.1.2). Además entre los modelos matemáticos para el intercambio entre las fases
y la reacción química sólo algunos son aplicables al flujo de varias fases sólidas, y muchos
de ellos, para cumplir las condiciones exigibles de consistencia, han requerido una formu-
lación adecuada de las expresiones habitualmente utilizadas en su cálculo (e.g. modelos
de arrastre de la Sección 2.4.1).

El modelado euleriano frecuentemente requiere la adaptación de modelos desarrollados
para la descripción de partículas aisladas. Su aplicación directa al uso de valores pro-
medio utilizados puede introducir estados no físicos, o no considerar adecuadamente la
interacción entre las partículas. Una formulación correcta requiere la consideración com-
pleta del proceso físico que se modela, como, por ejemplo, se propone en esta Tesis para
el modelo de secado de la partícula (ver Sección 3.5).

El método de resolución utilizado en esta Tesis se basa en el método conocido como
IPSA (Inter-Phase Slip Algorithm) propuesto para mallas decaladas por Spalding [195].
El algoritmo para la resolución de las ecuaciones de conservación se ha implementado
utilizando como base OpenFOAM , que utiliza mallas colocalizadas. En esta Tesis, para la
adaptación del método a este tipo de mallas, se ha propuesto una extensión consistente de
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la técnica de Interpolación del Momento (CMIm) para la discretización de las ecuaciones
eulerianas-eulerianas que gobiernan los flujos multifásicos transitorios.

El nuevo procedimiento evita algunas de las deficiencias presentes en la formulación
estándar usada habitualmente, que es una simple extensión del algoritmo para flujo
monofásico (ver Capítulo 4).

Se ha comparado el comportamiento de ambas técnicas en un caso de prueba: el trans-
porte neumático tras un codo en ángulo recto. Los resultados revelan que CIPSA, el
algoritmo consistente y conservativo propuesto, impide la aparición de oscilaciones es-
paciales espurias en el campo de presión, y evita que la solución de flujos estacionarios
dependa del tamaño del paso temporal utilizado en su resolución transitoria (ver Capí-
tulo 5).

El modelo fluidodinámico (sin reacción química) desarrollado se ha validado mediante la
simulación de un lecho fluido burbujeante formado por partículas de tipo Geldart D [140].
Las predicciones del código presentan una buena concordancia con los datos experimen-
tales disponibles. Los resultados obtenidos muestran la capacidad del método propuesto
para reproducir el complejo régimen de burbujeo/slugging que se produce.

El estudio del comportamiento del modelo completo para flujo multifásico y reactivo
se ha llevado a cabo mediante la simulación de un gasificador de carbón en lecho flui-
do [151]. Los resultados de las simulaciones obtenidas se han comparado con los de otras
simulaciones disponibles en la literatura. La concentración de las especies químicas a su
salida obtenidos en la simulación muestran un buen grado de acuerdo con los resultados
experimentales.

En la simulación del gasificador, el carbón y la caliza se modelan como fases separadas, lo
que permite predecir su segregación en el lecho, y cuantificarla en distintas condiciones.
En concreto, el modelo desarrollado ha permitido evaluar el efecto de la polidispersión del
tamaño de la partícula reactiva de carbón en el gasificador. Se han observado diferencias
significativas en la altura del lecho, en la segregación entre las fases y en la distribución
de las zonas de reacción.

Las conclusiones obtenidas de la simulación de este equipo se pueden resumir en las
siguientes:

La reacción química modifica significativamente la fluidodinámica variando el pa-
trón de circulación de sólidos, y reduciendo su simetría. El flujo se modifica es-
pecialmente cerca de la entrada de sólido. Estas modificaciones indican que no
es recomendable la realización de una simulación de la cinética química sobre un
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campo precalculado, práctica que ha sido de uso extendido en el pasado, y sigue
siendo frecuente actualmente.

La reducción del tamaño de la partícula (monodispersa) afecta al ratio área-
volumen aumentando la relación arrastre-peso y las tasas de reacción heterogé-
nea; como resultado se reduce la zona oxidante en el lecho, aumentan las tasas de
gasificación e incrementan la concentración de H2 y CO a la salida.

El estudio del efecto de la polidispersión del tamaño de carbón muestra que:

• Modelar una fase polidispersa como un único tamaño de partícula no es ade-
cuado para para predecir el comportamiento del lecho.

• Existe una convergencia en la predicción de los campos fluidos al aumentar
el número de tamaños considerados.

• Para la predicción de la composición del gas a la salida es suficiente con el
uso de un menor número de tamaños (tres) que para la predicción correcta
de la fluidodinámica (siete).

El efecto de considerar el tamaño de la partícula variable es más importante cuando
las fases sólidas son modeladas como partículas de un único tamaño.

En conclusión el modelo presentado en esta Tesis es el más completo, de su tipo, que
se ha encontrado en la bibliografía. Este modelo permite el tratamiento directo del flujo
multifásico gas-sólido reactivo transitorio de densidad variable y con un número arbitra-
rio de sólidos de tamaño variable. El algoritmo consistente, basado en herramientas de
software libre, permite por su diseño modular el acoplar fácilmente nuevos modelos.

8.2. Discusión

El modelo propuesto en esta Tesis forma parte de la familia de modelos eulerianos de
Fluidodinámica Computacional basados en principios fundamentales para la descripción
numérica del flujo gas-sólido que están, en la actualidad, comenzando a aplicarse en la
simulación de equipos industriales. Hasta la fecha, la única alternativa viable para la
descripción numérica de estos equipos ha sido, por su reducido coste computacional, el
uso de modelos semi-empíricos, que aplican modelos químicos y de transferencia sobre
un patrón de fluidodinámico establecido (computado o estimado).

Las ventajas de la simulación multidimensional completa del lecho fluido son bastante
conocidas. Por ejemplo, el uso de modelos de Fluidodinámica Computacional permite
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optimizar la localización de los puntos de alimentación, y de las paredes para transmisión
de calor. Además, pueden ser una herramienta útil en la evaluación de riesgos y problemas
de operación de los equipos.

Los códigos de simulación disponibles al comienzo de este trabajo se limitan al flujo
bifásico [123, 157, 209], no tienen en cuenta el tratamiento variable de densidad o tamaño
[157], tratan las fases granulares como no reactivas [157] o los modelos disponibles para la
partícula reactiva son limitados [64]. Desde el comienzo de este trabajo se han presentado
diversos modelos que suplen algunas de estas deficiencias (ver, por ejemplo, [84, 137, 138,
234, 236]), sin embargo, ninguno (conocido por el autor) de naturaleza tan general como
el presentado en este trabajo.

Se han detectado problemas y se han planteado soluciones en algunas áreas:

La revisión matemática realizada ha requerido la formalización del tratamiento
euleriano de las ecuaciones para flujo multifásico. En especial, se ha presentado
una forma general para el tratamiento de la transferencia de masa y de la reacción
química (ver Capítulo 3).

El modelado euleriano de los procesos de partículas aisladas requiere la considera-
ción del proceso físico (i.e. de sus interacciones), y no debe limitarse únicamente a
su promediado volumétrico (ver, por ejemplo, la correción a un modelo de secado
propuesta en la Sección 3.5).

La extensión a flujo multifásico de los algoritmos originalmente diseñados para el
flujo monofásico no es directa. En este trabajo se ha destacado la necesidad del
tratamiento correcto del método de Interpolación del Momento, que afecta a la
solución del flujo multifásico (ver Capítulo 4).

La resolución de la fracción volumétrica presenta problemas numéricos. En esta
Tesis se plantea una alternativa en forma conservativa que permite tratar el aco-
plamiento entre las fases (ver Sección 4.3.2).

El método de solución descrito CIPSA requiere el uso de distintas estrategias (en
tres niveles de resolución) para la resolución precisa del flujo transitorio reactivo
(ver Sección 4.3.3).

El modelado correcto de la interacción entre los fenómenos es crítica para la obtención
de resultados realistas. Los procesos físicamente simultáneos son habitualmente, por
limitaciones en la algoritmia, tratados secuencialmente en la resolución numérica [193].
No obstante, en esta Tesis los procesos de transformación se consideran producidos de
forma simultánea. La formación de las especies químicas, por ejemplo, depende de la
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mezcla de las corrientes, la transferencia de calor, el cambio en el tamaño de partícula,
y del conjunto de reacciones químicas. El modelado incorrecto de cualquiera de estos
fenómenos puede afectar no solo a la concentración de las especies químicas y las zonas de
reacción, sino también al comportamiento fluidodinámico del lecho, como, por ejemplo,
se muestra en la Sección 7.4.3.

La caracterización fisicoquímica de los sólidos a partir de los resultados de pruebas de
laboratorio no es a menudo suficiente para su aplicación en las condiciones de simulación
(e.g. productos de devolatilización). Los materiales y su comportamiento son habitual-
mente descritos por modelos simplificados. El distinto comportamiento (fisicoquímico)
de cada partícula concreta requiere para una simulación correcta el ajuste de los modelos
utilizando los datos experimentales disponibles. Además es necesario prever, cuantificar
y modelar los posibles efectos de la interacción entre los distintos materiales del lecho.
La presencia de cenizas, por ejemplo, puede causar la desactivación química del carbón.
Un ejemplo de esta importancia se muestra en los resultados de De Souza-Santos [53]
(ver Sección 7.3).

En este trabajo se ha detectado que una definición numérica adecuada de las condiciones
de contorno es crítica para una buena predicción del comportamiento del lecho fluido. Un
cambio en las condiciones de contorno en la pared puede modificar el patrón de ascenso-
descenso de sólidos, como se ha comprobado en las simulaciones del NETL SSCP-1
realizadas en este trabajo (similarmente a lo presentado por [210]). Las condiciones de
contorno y geométricas de la salida, cuya descripción no suele estar disponible en la
configuración experimental, pueden afectar no sólo al flujo a la salida el distribuidor,
sino a los resultados de la parte baja del lecho (ver, por ejemplo, [181]). Si bien a la
salida el límite para la correcta simulación suele ser la falta de una descripción detallada
del experimento (aguas abajo), en el distribuidor el límite está, también, impuesto por el
tamaño de la representación del modelo euleriano-euleriano (ver Capítulo 1, página 13).

8.3. Sugerencias de trabajo futuro

El algoritmo presentado en esta Tesis para el modelado del flujo multifásico puede ser
expandido para tratar otros aspectos de la tecnología del lecho fluido. El código desa-
rrollado proporciona un marco adecuado en el que incorporar, validar y explotar nuevos
modelos para describir numéricamente el flujo multifásico gas-sólido. La construcción del
algoritmo utilizando herramientas disponibles de software libre permite la revisión com-
pleta del código, su modificación y la incorporación de modelos con un nivel de detalle
arbitrario.
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Sin animo de ser exhaustivos, con este objeto se proponen por su interés las siguientes
extensiones:

La aplicación a equipos industriales requiere el uso de un tamaño de celda grande
para ser computacionalmente abordable. Una opción para la aplicación del algorit-
mo propuesto a estos equipos es la aplicación de modelos submalla que contabilicen
en el flujo resuelto el efecto de las pequeñas escalas.

La predicción de la transmisión de calor en las paredes requiere incorporar modelos
que tengan en cuenta en la interacción sólido-pared la formación de clústeres, y el
contacto entre partículas empaquetadas. La evaluación de la importancia en el flujo
multifásico de otros fenómenos de transferencia de calor, como la radiación, podrá
ser un segundo paso para la mejora del modelado de las características térmicas
del flujo.

La incorporación de modelos más completos para la reacción química homogénea
requiere una disminución en el tiempo de su resolución que actualmente penaliza
el rendimiento del algoritmo (ver Capítulo 7). La implementación de técnicas que
permitan un cálculo simplificado y preciso de la cinética de las reacciones químicas.
El uso de este tipo de técnicas, como la tabulación LUT (del inglés, Look-Up
Table), ISAT (del inglés, In-situ Adaptative Tabulation), o redes neuronales ANN
(del inglés, Artificial Neural Network) permitirían reducir el tiempo de cálculo y, en
consecuencia, la resolución de dominios de mayor tamaño o con mayor resolución.

La flexibilidad del algoritmo permite incorporar fases sólidas de distinto material
que deben ser tratadas estableciendo sus correspondientes propiedades termofísicas
y los modelos necesarios. El modelado químico del sólido puede ser modificado
fácilmente para considerar un amplio número de sólidos y condiciones, como:

• La simulación numérica del lecho fluido presurizado y de la oxicombustión
(de creciente importancia e implantación) mediante el ajuste de los términos
de reacción química.

• El modelado de la co-combustión en equipos alimentados simultáneamen-
te con dos o más tipos de sólidos combustibles incorporando modelos que
cuantifiquen su interacción (e.g. la desactivación/regeneración química de los
materiales).

Finalmente el código general desarrollado podría aplicarse a otros campos (man-
teniendo la algoritmia, y con el acomodo de los modelos necesarios) como a flujos
biológicos o al flujo gas-líquido.





Nomenclatura

Acrónimos

BFB Lecho fluido burbujeante, del inglés Bubbling Fluidized Bed

CIPSA Algoritmo de deslizamiento entre fases con Interpolación de Momento Compacta
(de la contracción de CMIm e IPSA)

CMI Interpolación del Momento Compacta, del inglés Compact Momentum Interpola-
tion

CMIm Técnica de Interpolación del Momento Compacta extendida a flujo multifásico
(CMIm, del inglés Compact Moment Interpolation-multiphase)

DAE Modelo de energías de activación distribuidas, del inglés Distributed Activation
Energies

EBU Modelo de Eddy Break-Up

FCC Craqueo catalítico, del inglés Fluid Catalytic Cracking

IPSA Algoritmo de deslizamiento entre fases, del inglés Inter-Phase Slip Algorithm

LF Lecho fluido

MI Interpolación del Momento, del inglés Momentum Interpolation

MP-PIC Modelo de partícula en celda, del inglés Multiphase Particle-Particle In Cell

ODE Ecuación diferencial ordinaria, del inglés Ordinary Differential Equation

OMI Interpolación del Momento original, del inglés Original Momentum Interpolation

SFOR Reacción química de primer orden, del inglés Single First Order Reaction
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SMI Interpolación del Momento Estándar, del inglés Standard Momentum Interpola-
tion

SMIm Técnica de Interpolación del Momento Estándar (SMI, del inglés Standard Mo-
ment Interpolation) extendida a multifásico de forma análoga a la extensión CMI

Letras griegas

βg Función de suavizado para el modelo de arrastre gas-sólido de Gidaspow et al.
[74]

χα Símbolo químico de la especie química α

δij Tensor delta de Kroneker

ΓTp Conductividad térmica de la fase p

γp Tasa de disipación de la temperatura granular debido a colisiones inelásticas

Γφp Coeficiente de difusión de la propiedad φ en la fase p

κp Conductividad de la temperatura granular

µcinp Viscosidad cinética

µcolp Viscosidad colisional

µdilp Viscosidad en flujo diluido

µp Viscosidad molecular de la fase p

να Coeficientes estequiométricos

ω̇α Tasa formación de especie química α por reacción química

Φf Ángulo de fricción

Πα Producto para todas las especies químicas α

ψg Coeficiente de compresibilidad adiabático del gas g (ψg = ρg/p)
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ρp Densidad de la fase p

∑
r Suma para todas las reacciones químicas r

∑
x Suma para todos los procesos de transferencia x

∑
α Suma para todas las especies químicas α

∑
p Suma para todas las fases p

∑
q Suma para todas las fases q

∑
s Suma para todas las fases sólidas s

∑
xs Suma para todos los procesos de transferencia sin cambio de tamaño xn

τ Tiempo característico

Θp Temperatura granular promedio

Θp Temperatura granular de la fase sólida p

τp Tensor de esfuerzos de la fase p

ξp Viscosidad de compresión de la fase p

Simbolos

AP Contribuciones a la diagonal principal de la matriz de coeficientes en el punto P

aP Término de contribuciones a la matriz de coeficientes normalizado en el punto P

Ar Factor preexponencial en la ecuación cinética de Arrhenius (Ecuación 3.16)

br Exponente de la temperatura en la ecuación cinética de Arrhenius (Ecuación 3.16)

Cfr Coeficiente de fricción

dpq Diámetro promedio de las fases sólidas p y q

dp Diámetro de la fases sólida p
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dp Diámetro de partícula

Er Energía de activación en la ecuación cinética de Arrhenius (Ecuación 3.16)

epq Coeficiente de restitución entre las fases p y q

ep Coeficiente de restitución de la fase p

fhpq Coeficiente de transferencia de calor entre la fase p y la fase q

fv
qp Coeficiente de transferencia de cantidad de movimiento entre la fase p y la fase q

Fr Constante adimensional del material. Fr debido a que está relacionado con el
número adimensional de Froude.

g Aceleración de la gravedad

gpq Función de distribución radial promedio de las fases sólidas p y q

gp Función de distribución radial de la fase sólida p

hαp Entalpía de la especie α en la fase p

hs,αp Entalpía sensible de la especie α en la fase p

∆hL Calor latente de evaporación

HP Contribuciones fuera de la diagonal principal de la matriz de coeficientes en el
punto P

−∆hr Calor de reacción
∑
α να,rh

α

J Flujo másico

kc Resistancia a la reacción química

kl Resistancia a la difusión a través de la capa límite gaseosa

kn Resistancia a la difusión a través de productos que rodean al núcleo
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ṁx
qp Tasa de transferencia de masa entre la fase q y la fase p debida al proceso x

(e.g. devolatilización). Es un valor positivo si q es la fase donante, y negativo si
es la receptora (ṁx

qp = −ṁx
pq)

MΦ,x Término fuente de transferencia de masa en la ecuación de transporte de la va-
riable Φ debido al proceso de transferencia x

Mφ
p Transferencia de propiedad φ debido a la transferencia de masa

mpq Masa de las partículas de las fases p y q

mp Masa de la partícula de la fase p

Ns Número de fases sólidas

np Número de partículas de la fase p

p Presión (única, compartida por todas las fases)

psp Presión de sólido de la fase p

pfri Presión friccional

pfric Presión friccional en condición crítica

pScolpq Contribución colisional a la presión de sólido por colisiones entre las fases p y q

Qps Calor transferido por unidad de tiempo a la partícula de sólido s desde la fase p

R Número de reacciones del mecanismo químico.

Rc Constante universal de los gases ideales

rp Fracción volumétrica de la fase p

rfrip Fracción de sólido friccional mínima

rmaxp Fracción de sólido en condición de máximo empaquetamiento

Sαp Fuente (o sumidero) por reacción química de la especie α en la fase p
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Sf Vector de superficie normal a la cara f

sp Ratio entre el volumen inicial de la partícula y su volumen actual para la fase p

Ta Temperatura de activación en la ecuación cinética de Arrhenius (Ecuación 3.16)

Teb Temperatura de ebullición del agua en las partículas

V 0
p Volumen inicial de partícula

vp Vector velocidad de la fase p

W Peso molecular

Wα Peso molecular de la especie α

yα Fracción másica de la especie química α

∆Zo Cambio de la energía libre de Helmholtz en el estado estándar

Números adimensionales

Nu Número adimensional de Nusselt

Pr Número adimensional de Prandtl

Re Número adimensional de Reynolds

Sc Número adimensional de Schmidt

Sh Número adimensional de Sherwood

Operadores matemáticos

pφy Discretización del término φ

[φ]f Interpolación de la variable φ en la cara f

bφcf Interpolación lineal de la variable φ en la cara f

Subíndices/Superíndices
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0 Valor en el momento inicial

α Especie química genérica α

vólatil Pseudo-especie de vólatiles

vólatil∞s Cantidad máxima de volátiles que pueden liberarse

vólatils Vólatiles contenidos en la fase sólida s

f Valor en la cara, en mallas colocalizadas obtenido por interpolación

fd Reacción química r-sima directa

fri Propiedad para régimen de sólido friccional o de bajo cizallamiento

g Fase gaseosa

Me Máximo empaquetamiento. Estado del sólido cuando ocupa el mayor espacio po-
sible

mf Mínima fricción. Fracción volumétrica a partir de la cual se aplica la teoría fric-
cional

n Paso temporal anterior

p Fase genérica p

P Valor en el punto/en la celda

prod Referido a especie química que actúa como producto en la reacción química r

q Fase genérica q, usada para diferenciarla de fase genérica p

r Reacción química r-sima

ri Reacción química r-sima inversa

reac Referido a especie química que actúa como reactivo en la reacción química r

s Fase sólida
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sup Referido a la superficie de la partícula

vis Propiedad para régimen de sólido viscoso o de alto cizallamiento

x Proceso de transferencia de masa x
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