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Resumen

Los reactores de lecho empacado son los més utilizados en la industria petroquimica.
Dentro de nuestro grupo de investigacion, se tiene especial interés en reactores de lecho
empacado que operan de forma no isotérmica y no adiabatica, los cuales se caracterizan
por presentar una relacion de diametro de tubo particula menor a 10 y por contener un
catalizador donde la fase activa se encuentra externamente depositada en un soporte no
poroso, esto para que se pueda disipar mejor la energia térmica. Por ello es importante
describir los mecanismos de transporte de cantidad de movimiento, calor y masa, ademas
de la cinética para llevar a cabo un disefio confiable de esta clase de equipos. Sin embargo,
no se tienen una aproximacién completa para describir estos sistemas. Esto se debe a
dos razones principalmente: la primera se atribuye a la inadecuada descripcion de la
transferencia de calor en el reactor de lecho empacado; y la segunda a la incertidumbre
en la descripcion de la cinética de reaccion. En esta investigacion se tiene interés en el
estudio de la transferencia de calor y cantidad de movimiento.

Estudiar la transferencia de calor haciendo uso de la Dindmica de Fluidos Compu-
tacional (CFD, por sus siglas en inglés), ha permitido describir y entender a nivel de
escala de poro la interaccion de los distintos mecanismos de transporte de cantidad de
movimiento y sus interacciones con los mecanismos de transporte de calor en los lechos
empacados. No obstante, la definicion del sistema geométrico y el tiempo de cémputo
han sido los principales retos en el uso de CFD.

En este trabajo se caracteriza mediante de CFD la transferencia de calor en un lecho
empacado con una relacién de didmetro de tubo particula (dt/dp) igual a 3.175. Primero,
se realizo un andlisis de los perfiles de velocidad y lineas de corriente, y después se acopld
este andlisis a la descripcién de la transferencia de calor de este lecho empacado cuando es
operado de forma adiabatica y cuando se opera de forma no isotérmica y no adiabatica. Se
realizé un analisis de efecto del transporte de cantidad de movimiento en los mecanismos
axiales y radiales de transferencia de calor. Los resultados de la transferencia de calor
fueron comparados con experimentos del grupo de investigacién en trabajos anteriores.

En el analisis que se realizé para el transporte de cantidad de movimiento se encontré
que la ecuacién de Navier-Stokes permite describir el patrén de flujo en un lecho empacado
para valores de nimeros de Reynolds de operacién en un rango de 123 a 2090. Asi mismo,
el analisis del transporte de calor para los casos en los que opera de forma no isotérmica y
no adiabatica y de forma adiabatica, mostré que la dinamica de fluidos influye de manera
importante en los mecanismos de transporte de calor, ya que tiene efectos importantes
en la dispersion de calor radial en el lecho empacado. De igual manera los resultados
revelaron que las consideraciones geométricas en la estructura del empaque tales como
el contacto entre particulas, puede afectar significativamente los mecanismos locales de
transferencia de calor en el lecho empacado.






Nomenclatura

Letras latinas

Cp
Cpf
di/dy
Fr

Calor especifico [J/(kg K)]

Calor especifico del aire [J/(kg K)

Relacién entre didmetro de tubo entre diametro de particula
Numero de Froude

Vector de gravedad [m/s?]

Coeficiente de transferencia de calor en la pared [W/m? °C]
Conductividad térmica del material [W/m K]
Conductividad térmica efectiva radial [W/m K]
Conductividad térmica efectiva axial [W/m K]
Conductividad térmica del fluido [W/m K]

Conductividad térmica de la particula [W/m K]

Radio del tubo adimensional

Longitud caracteristica de los remolinos en la macroescala
Altura del lecho empacado adimensional

Vector normal en la interfase sélido-fluido

Operador nabla

Operador nabla adimensional

Presién de operacién [atm)]

Presién adimensional

Presién de referencia [atm)]

Numero de Péclet

Flux de calor [W/m?]

Radio del lecho empacado adimensional

Radio del lecho empacado [m]

Radio de la particula adimensional

Nimero de Reynolds en funcion del didmetro del lecho empacado
Nimero de Reynolds en funcién del didmetro de particula
Tiempo [s]

Temperatura [K]

Temperatura de las particulas [K]

Temperatura del fluido [K]

Temperatura de las particulas adimensional

Temperatura del fluido adimensional

Temperatura de entrada [K]
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Toww Temperatura de salida [K]

v Vector de velocidad [m/s]

v*  Vector de velocidad adimensional
vin  Velocidad de entrada [m/s]

vrer  Velocidad de referencia [m/s]
Letras griegas

Difusividad térmica [m?/s]

Variable adimensional

Disipacién de la energia cinética [m]

Longitud caracteristica de los remolinos en la microescala
Energia cinética turbulenta

Relacién de conductividad térmica sélido-fluido
Viscosidad dindmica [g/m?s]

Viscosidad turbulenta [Pa - s

Densidad del material [kg/m?]

Densidad del fluido [kg/m3]

Tiempo adimensional

Viscosidad cinemética [m?/s]

Fuente de generaciéon o consumo de energia térmica
Disipacién de la energia cinética especifica

=T A xS a2 0

=
=
~~
=

€ e Ao

v



Indice general

Resumen I
Nomenclatura 1
Indice de figuras VI
Indice de tablas XV
Introduccion 1
1. Antecedentes 3
1.1. Aproximaciones clasicas . . . . . . . .. ... 3
1.2. Dindmica de fluidos computacional (CFD) . . . ... ... ... ... .. 5
Objetivos 9
2. Metodologia 11
2.1. Sistema experimental a modelar . . . . . . ... ... o000 11
2.2. Simulaciones mediante CFD . . . . . . .. ... ..o 15
2.2.1. Construccion de la geometria del sistema . . . . . . .. ... ... 15

2.2.2. Construccion de la malla computacional . . . . .. .. ... ... 18

2.3. Modelos de transporte de cantidad de movimiento y de transporte de calor 20
2.4. Comsol Multiphysiscs y sistema de computo . . . . . . . ... ... ... 25

3. Dinamica de fluidos 27
3.1. Generalidades . . . . . . . ... 27
3.1.1. Turbulencia . . . . . .. ... . 28

3.2. Evaluacion de los modelos de turbulencia y Navier-Stokes . . . . . . . .. 31
3.3. Campo de velocidad en el lecho empacado . . . . . . ... .. ... ... 34
3.4. Caidade presion . . . . . . .. 50

4. Transporte de calor 53
4.1. Lecho adiabatico . . . . . . .. . . . .. ... 53
4.1.1. Temperatura axial y radial . . . . . .. ... ... ... ... ... 53

4.1.2. Temperatura promedio axial y radial . . . . ... ... ... ... o7

4.1.3. Comparacién con las observaciones experimentales . . . . . . . . . 59

4.1.4. Efecto de la conductividad térmica . . . . . . . . ... ... .. 65

4.1.5. Analisis en estado no estacionario . . . . . . . .. ... L. 66

v



4.2.

Lecho no isotérmico y no adiabatico . . . . . . ... ... ... ... ...
4.2.1. Temperatura axial y radial . . . . ... ... ... ... ..
4.2.2. Temperatura promedio axial y radial . . . . .. . ... ... ...
4.2.3. Comparacién con las observaciones experimentales . . . . . . . . .

Referencias

Apéndices

A.

Al
A2

B.1.
B.2.
B.3.
B.4.
B.5.

C.1.
C.2.
C.3.
CA4.
C.5.

D.1.
D.2.
D.3.

E.1.
E.2.
E.3.
E.A4.
E.5.

F.1.
F.2.
F.3.

G.1.
G.2.

Construccion de la geometria sin contacto radial adimensional . . . . . .
Construccion de la geometria con contacto radial adimensional . . . . . .

Pruebas de independencia de malla 1 . . . . . ... ... .. ... ....
Pruebas de independencia demalla 2 . . . . . ... ... .. .. ... ..
Pruebas de independencia demalla 3 . . . . ... ... ... ... ....
Pruebas de independencia demalla 4 . . . . . ... ... ... ......
Pruebas de independencia de malla b . . . . . ... ... ... ... ...

Dindmica de fluidos lecho adiabatico Re 264 . . . . . . . . .. ... ...
Dindmica de fluidos lecho adiabatico Re 526 . . . . . . . . ... ... ..
Dindmica de fluidos lecho adiabatico Re 1054 . . . . . . . . . . . .. ..
Dindmica de fluidos lecho adiabatico Re 1583 . . . . . . . . . . . . ...
Dinamica de fluidos lecho adiabatico Re 2090 . . . . . . . . . ... ...

Dindmica de fluidos lecho no isotérmico y no adiabatico Re 123 . . . . .
Dindmica de fluidos lecho no isotérmico y no adiabatico Re 246 . . . . .
Dinamica de fluidos lecho no isotérmico y no adiabatico Re 492 . . . . .

Transporte de calor lecho adiabatico Re 264 . . . . . . . ... ... ...
Transporte de calor lecho adiabatico Re 526 . . . . . . . .. . ... ...
Transporte de calor lecho adiabatico Re 1054 . . . . . . . . . . . ... ..
Transporte de calor lecho adiabatico Re 1583 . . . . . . . . . . . ... ..
Transporte de calor lecho adiabatico Re 2090 . . . . . . . ... ... ...

Transporte de calor lecho no isotérmico y no adiabatico Re 123 . . . . . .
Transporte de calor lecho no isotérmico y no adiabatico Re 246 . . . . . .
Transporte de calor lecho no isotérmico y no adiabatico Re 492 . . . . . .

Transporte de calor lecho adiabatico Re 264 contacto radial . . . . . . . .
Transporte de calor lecho adiabatico Re 2090 contacto radial . . . . . . .

VI

75

80

81
81
82

83
83
85
87
89
91

109
109
112
115

119
120
121
122
123
124

125
126
127
128



Indice de figuras

2.1.

2.2.
2.3.

2.4.
2.5.
2.6.
2.7.
2.8.
2.9.

2.10.
2.11.

3.1.
3.2.

3.3.

3.4.

3.5.

3.6.

3.7.

Esquema y dimensiones del lecho empacado incluyendo los puertos de me-
dicién (Castillo-Araiza, 2004) . . . . . . .. ..o
Configuraciéon del lecho empacado que opera de forma adiabatica.
Configuracion del lecho empacado que opera de forma no isotérmica y no
adiabdtica. . . . . . . . ..
Posiciones axiales y radiales de muestreo de temperatura en el lecho em-
pacado del sistema experimental . . . . . . .. ... ... L.
Configuracién geométrica del sistema. a) Particula del lecho. b) Arreglo
geométrico para cada cama del empaque. ¢) Arreglo geométrico a lo largo
del lecho. . . . . . . . .
Contacto entre particulas tipo brecha (Gap)construido en CFD. . . . . .
Contacto entre particulas tipo ensamble (Overlap)construido en CFD. . .
Geometria del lecho empacado en CFD sin contacto entre particulas.
Geometria del lecho empacado en CFD con contacto entre particulas del

Estructurade lamalla. . . . . . . ... ... .. ...
Configuracion de la malla utilizada. . . . . . . ... ... ... ... ...

Esquema del desarrollo de los régimes de flujo . . . . . .. ... .. ...
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
el modelo k — € para un Re,=761 a) corte transversal (4 cm) y b) corte
frontal (r=0). Geometria 8 cm. Malla 1.. . . . . . . ... ... ... ...
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con el
modelo SST para un Re,=761 a) corte transversal (4 cm) y b) corte frontal
(r=0). Geometria 8 cm. Malla 1. . . . . . . . ... ... ... ... ...
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con la
ecuacién de Navier-Stokes para un Re,=761 a) corte transversal (4 cm) y
b) corte frontal (r=0). Geometria 8 cm. Malla 1. . . . . . ... ... ...
Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090.
Vin=1.2431 [m/s|. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . .. . ..
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090. V;,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . ... ...
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm]| para un Re=2090. V;,,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . .. .. ...

VII

12
12

13
15
16
17
17
18
18

19
20

27

32

33

34

35

36



3.8.

3.9.

3.10.

3.11.

3.12.

3.13.

3.14.

3.15.

3.16.

3.17.

3.18.

3.19.

Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] a) Re=264; V,,re264=
0.1569 [m/s] y b) Re=264; Vinge2000= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con
contacto axial. . . . . . ...
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] a) Re=264; V,,reo61=
0.1569 [m/s] y b) Re=264; Vi,re2000= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con
contacto axial. . . . . . . L.
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . .
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista
frontal) a un Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s|. Geometria 41 cm con contacto

Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccion del lecho empacado(vista
transversal) a un Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con con-
tacto axial. . . ... Lo
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista
transversal) a un Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con con-
tacto axial. . . ...
Lineas de flecha asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista trans-

Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . .
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista
transversal) a un Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con con-
tacto axial. . . . ...
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista
transversal) a un Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con con-
tacto axial. . . . ...
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional y lineas de flecha
asociadas a la velocidad obtenidas obtenidas con las ecuaciones de Navier-
Stokes en una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un Re=2090;
Vin= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . ... ...
Perfiles de velocidad promedio adimensional en funcién del radio del lecho
empacado adimensional a diferentes Re de operacién obtenidos mediante
CFD. Geometria 41 ¢m con contacto axial. . . . . . .. .. .. ... ...

VIII

37

37

39

40

41

42

43

44

45

46

47



3.20.

3.21.

3.22.

3.23.

3.24.

4.1.

4.2.

4.3.

4.4.

4.5.

4.6.

4.7.

4.8.

4.9.

4.10.

4.11.

Comparacion perfiles de velocidad radial obtenido con CFD y aproxima-
ciones clésicas a Re=2090 y su equivalente experimental de Re,= 702.
Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . .. .. ..o 49
Perfiles de presién promedio adimensional en funcién de la longitud del
lecho adimensional para un Re=2090. Geometria 41 cm con contacto axial. 50
Perfiles de presion promedio adimensional en funcién del radio del lecho
adimensional para un Re=2090. Geometria 41 cm con contacto axial. . . 51
Distribucién de la presion adimensional obtenida con las ecuaciones de
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm]| para un Re=2090. V;,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . . ... .. 52
Distribucién de la presion adimensional asociada a las lineas de corriente
de velocidad adimensional obtenidas con las ecuaciones de Navier-Stokes
a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=2090. V;,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . .. .. ..o 52

Distribucién de la temperatura adimensional a un corte frontal en §=0 para
un Re=264 a) Geometria con contacto axial y b) Geometria sin contacto.
T;n= 293.15 [K]. Fuente de calentamiento en la parte superior. . . . . . . 54
Distribucién de la temperatura adimensional a un corte transversal en
2=0.22 [cm] para un Re=264. T;,= 293.15 [K]. Geometria 41 ¢cm con con-
tacto axial. . . ... Lo 5}
Distribucién de la temperatura adimensional y lineas de corriente de velo-
cidad adimensional a un corte transversal en z=0.22 [cm| para un Re=264.
T;n= 293.15 [K]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . . ... ... 56
Distribucién de la temperatura adimensional y lineas de corriente de vorti-
cidad adimensional a un corte transversal en z=0.22 [cm| para un Re=264.
T;n=293.15 [K]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . . . .. ... 56
Perfiles de temperatura promedio adimensional en funciéon de la longitud
del lecho adimensional a diferentes Re de operacién. T;,= 293.15 [K]. Geo-
metria 41 cm con contacto axial. . . . . ... ..o 58
Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcién del radio del le-
cho adimensional a diferentes Re de operacion. T;,= 293.15 [K]. Geometria

41 cm con contacto axial. . . . . . .. ..o Lo 59
Perfiles de temperatura en funcién de la longitud del lecho experimental
(Castillo-Araiza, 2004) . . . . . . .. 60

Comparacién perfil de temperatura obtenido en CFD (geometria con con-
tacto axial) a Re=264 y su equivalente experimental a Re,= 96 en funcién

de la longitud del lecho. . . . . . . . .. ... ... ... 61
Geometria del lecho empacado en CFD con contacto radial y axial entre
particulas (vista transversal). . . . . .. ... Lo 62
Geometria del lecho empacado en CFD con contacto radial y axial entre
particulas (vista frontal). . . . . . . ... 62
Distribucién de la temperatura adimensional a un corte frontal en r=0y a

un Re=264, T;,,= 293.15 [K]. Geometria 41 cm con contacto axial y radial.
Fuente de calentamiento en la parte superior del lecho. . . . . . . . ... 63

IX



4.12.

4.13.

4.14.

4.15.

4.16.

4.17.

4.18.

4.19.

4.20.

4.21.

4.22.

4.23.

B.1.

B.2.

Distribucién de la temperatura adimensional y lineas de corriente vortici-
dad adimensional a un corte transversal en z=0.222 [cm]| y a un Re=264,
T;n=293.15 [K]. Geometria 41 cm con contacto axial y radial. Geometria
41 cm con contacto axial y radial. . . . . .. ..o
Distribucién de la temperatura adimensional a un corte frontal en r=0
para un Re=264 a) Geometria con contacto axial y radial, b) Geometria
con contacto axial y ¢) Geometria sin contacto. T;,= 293.15 [K]. Fuente
de calentamiento en la parte superior. . . . . . ... ...
Comparacién perfil de temperatura obtenido en CFD para geometrias con
contacto axial (negro) y con contacto axial y radial (verde) a Re=264 y su
equivalente experimental a Re,=96 en funcién de la longitud del lecho.

Temperatura puntual adimensional en funcion de la longitud del lecho adi-
mensional a diferentes conductividades térmicas Re=264 (r=0). Geometria
con contacto axial. . . . . ... Lo L
Temperatura puntual adimensional en funcién del tiempo adimensional
para un Re=264 (r=0). Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . .
Distribucién de temperatura adimensional a un corte frontal r=0 para un
Re=492. T;,=352.15 [k]. Fuente de calentamiento en la pared del lecho.
Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . .. .. ...
Distribucién de temperatura adimensional a un corte transversal z=0.12
[cm] para un Re=492. T,,=352.15 [k]. Fuente de calentamiento en la pared
del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . ... ... ..
Distribucién de temperatura adimensional y lineas de corriente velocidad
adimensional a un corte transversal en 2=0.12 [cm] para un Re=492. T;,=
352.15 [K]. Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41
cm con contacto axial. . . . ... L oo
Distribucién de temperatura adimensional y lineas de corriente vorticidad
adimensional a un corte transversal en 2=0.12 [cm| para un Re=492. T;,=
352.15 [K]. Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41
cm con contacto axial. . . . ... L
Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcién de la longitud
del lecho adimensional a diferentes Re de operacion. Geometria 41 cm con
contacto axial. . . . . . . ...
Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcién del radio del
lecho adimensional a diferentes Re de operacion. Geometria 41 cm con
contacto axial. . . . . ... Lo
Comparacion perfil de temperatura obtenido en CFD (Geometria con con-
tacto axial) a Re=492 y su equivalente experimental a Re,= 101 en funcién
de la lonfitud del lecho. . . . . . . . . ..o

Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264.
Vin= 0.1569m/s|. Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 1 . . . . .
Malla 1 . . oo o

63

64

65

66

67

68

68

69

70

71

72

73

83
84



B.3.

B.4.
B.5.

B.6.
B.7.

B.S.
B.9.

Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=264.
Vin= 0.1569[m/s|. Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 2 . . . . .
Malla 2 . . . . o
Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm]| para un Re=264.
Vin= 0.1569[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 3 . . . . .
Malla 3 . . . . o
Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm]| para un Re=264.
Vin= 0.1569[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 4 . . . . .
Malla 4 . . .. . o
Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=264.
Vin= 0.1569[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 5 . . . . .

B.10.Malla b . . . . .

C.1.

C.2.

C.3.

C.4.

C.5.

C.6.

C.7.

C.8.

C.9.

Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm]| para un Re=264.
Vin= 0.1569[m/s|. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . .. ...
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=264. V;,=
0.1569 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . ... .. ..
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,=
0.1569 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . .. ... ...
Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=526.
Vin= 0.3127 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . ... ...
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=526. V;,=
0.3127 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . .. .. ..
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=526. V;,=
0.3127 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . ... ...
Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1054.
Vin= 0.6272 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . ... ...
Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1054. V;,=
0.6272 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . . . . ... ...
Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1054. V;,,=
0.6272 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . .. ... ..

XI

85
86

87
88

39
90

91
92

94

95

96

97

98

99

100

101



C.10.Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1583.
Vin= 0.9417 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . ... ...

C.11.Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1583. V;,=
0.9417 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . . . . ... ...

C.12.Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1583. V;,=
0.9417 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . ... .. ..

C.13.Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090.
Vin= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . ... ...

C.14.Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=2090 V;,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . . ... ..

C.15.Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=2090. V;,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . .. .. ...

D.1. Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123.
Vin=0.07321 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . ..

D.2. Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123. V;,=
0.07321 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . .. ... ...

D.3. Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,=
0.07321 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . ... .. ..

D.4. Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm]| para un Re=123.
Vin= 0.07321 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . ..

D.5. Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,=
0.07321 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . . . ... ...

D.6. Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123. V;,=
0.07321 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . .. ... ..

D.7. Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123.
Vin= 0.07321 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . ..

D.8. Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,=
0.07321 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . ... .. ..

D.9. Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123. V;,=
0.07321 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial. . . . . . . ... ...

XII

103

104

105

106

107

108

109

110

111

112

113

114

115

116



E.1.

E.2.

E.3.

E.A4.

E.5.

F.1.

F.2.

(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en 2=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . ... ..
(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . .. ... ..
(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . ... ..
(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K]|. Fuente de calentamiento en
la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . ... ..
(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . ... ..

(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.12 [cm]. T;,= 433.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . .. ..
(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.12 [cm]. T;,= 393.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . . ..

XIII

120

121

122

123

124

126



F.3.

G.1.

G.2.

(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en z=0.12 [em]. T;,= 352.15 [K]. Fuente de calentamiento en
la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial. . . . . . . . . ..

(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en 2=0.33 [cm]. T;,= 298.15[K]. Fuente de calentamiento en la
parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial y radial. . . . . . . .
(a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudi-
nal en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c)
Distribucion de temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d)
Distribucién de temperatura asociada a lineas de vorticidad a un corte
transversal en 2=0.33 [cm]. T;,= 298.15[K]. Fuente de calentamiento en la
parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial y radial. . . . . . . .

X1V

128

130



Indice de tablas

2.1.
2.2.
2.3.
2.4.

2.5.
2.6.
2.7.

2.8.

2.9.

2.10.
2.11.
2.12.

4.1.

B.1.
B.2.
B.3.
B.4.
B.5.

Condiciones de operacion experimentales para el caso donde el lecho em-

pacado era operado de forma adiabatica. . . . . .. ... ... ... ... 13
Condiciones de operacion experimentales para el caso donde el lecho em-
pacado era operado de forma no isotérmica y no adiabatica. . . . . . .. 14
Posiciones axiales de muestreo de temperatura en el lecho empacado del
sistema experimental . . . . .. ... o000 Lo 14
Posiciones radiales de muestreo de temperatura en el lecho empacado del
sistema experimental . . . . .. ... .. L 14
Parametros de mallado. . . . . . . . . . ... ... L 20
Variables adimensionales. . . . . . . . . ... ... ... L. 22
Condiciones de operacion para simulaciones computacionales del caso adiabati-
CO. v v v e e e 23
Condiciones de operacién para simulaciones computacionales del caso no
isotérmico y no adiabdtico. . . . . .. ... oo 23
Coeficientes de ajuste de polinomio para el caso no isotérmico y no adiabatico. 23
Condiciones de frontera en el lecho empacado. . . . . . .. .. ... ... 24
Condiciones de frontera interfase sélido-fluido. . . . . . . . .. .. .. .. 24
Parametros utilizados en las simulaciones computacionales. . . . . . . . . 24

Relacién entre el nimero de Reynolds y el niimero de Péclet a las condi-

ciones de estudio. . . . . . ... 54
Parametros de malla 1. . . . . . . . . . . ... . 84
Parametros demalla 2. . . . . . . . ... 86
Parametros demalla 3. . . . . . . . . .. ’8
Parametros de malla 4. . . . . . . . . . . ... 90
Parametros de malla b. . . . . . . . . ... ... 92

XV






Introduccion

Los lecho empacados tienen diversas aplicaciones en la industria, tales como el secado
de diversos materiales, en bio-reactores, asi como en la producciéon de compuestos deriva-
dos de reacciones altamente exotérmicas como la produccién de anhdrido ftalico, el cual
es uno de los productos mas utilizados en la la manufactura de pinturas, colorantes, resi-
nas, plastificantes, entre otros productos (Castillo-Araiza y col., 2007; Huerta de la Cruz,
2013; Romero Limones, 2017). Particularmente, este tipo de reactores, se caracterizan por
presentar gradientes de temperatura significativos y una alta sensibilidad a cambios en
sus condiciones de operacién (Castillo-Araiza y col., 2007; Marx, 2012). En la literatura se
han modelado los mecanismos de transporte involucrados en su funcionamiento. Sin em-
bargo, a la fecha no se ha logrado describir de forma completa las observaciones en estos
sistemas. Esto se ha atribuido a dos aspectos principalmente: no se han logrado capturar
el los fendmenos cinéticos en la superficie de catalizador (Anastasov, 2003; Kershenbaum
y Lopez-Isunza, 1982; Mongkhonsi y Kershenbaum, 1998; Wainwright y Foster, 1979); y
no se ha caracterizado adecuadamente para ciertas aplicaciones el transporte de cantidad
de movimiento y su efecto en la trasferencia de calor (Castillo-Araiza y col., 2007; Dixon,
1988; Kershenbaum y Lopez-Isunza, 1982).

Dentro de nuestro grupo de investigacion se tiene especial interés en los reactores de
lecho empacado, en los cuales se llevan a cabo reacciones altamente exotérmicas tales
como la oxidacién selectiva del o-xileno para producir anhidrido ftélico (Castillo-Araiza,
2008; Marx, 2012; Partopour y Dixon, 2016). El anhidrido ftélico es uno de los productos
mas importantes de la sintesis orgdnica moderna (Castillo-Araiza y col., 2007; Che Galicia,
2016; Romero Limones, 2017), por lo que proponer un modelo adecuado que considere los
fenémenos cataliticos y de transporte involucrados en el funcionamiento de reactores de
lecho empacado que procesan este productos es clave para llevar a cabo el diseno eficiente
de nuevos equipos y para la optimizacion de unidades ya existentes.

En el presente proyecto, se caracteriza usando el enfoque de dinamica de fluidos
computacional (CFD, por sus siglas en inglés) el transporte de cantidad de movimiento
y su efecto en la transferencia de calor en un reactor de lecho empacado con una relacion
de didmetro de tubo a particula igual a 3.175 en ausencia de reaccién. Particularmente,
se evalia la transferencia de calor en el lecho empacado bajo condiciones de operacion
adiabatica y de forma no isotérmica y no adiabatica.

El documento esta organizado como sigue: En el capitulo 1, se hace una revisién del
estado del arte sobre los estudios de transporte de cantidad de movimiento y transferencia
de calor en lechos empacados que se han llevado a cabo mediante el uso de aproximaciones
ingenieriles considerando al sistema a nivel local mediante CFD.

En el capitulo 2, se describe el sistema experimental y los distintos tipos de experi-
mentos que se estudiaron mediante CFD, asi como las consideraciones geométricas y de



mallado, ademas del modelo utilizado y las condiciones de operacion para la solucion de
las simulaciones computacionales.

En el capitulo 3, se hace un resumen sobre los conceptos generales de turbulencia y las
aproximaciones mas utilizadas en su estudio. También, se realizan simulaciones compu-
tacionales en donde se comparan algunas de estas aproximaciones en la caracterizacion
de la dinamica de fluidos para el lecho empacado, mostrando un anélisis cualitativo de
los perfiles de velocidad para un intervalo de niimeros de Reynolds de operacion de entre
123 a 2090.

En el capitulo 4, se discuten los resultados de las simulaciones computacionales de
transporte de calor en el lecho empacado cuando éste opera de forma adiabatica y cuando
opera de forma no isotérmica y no adiabatica, asi como sus interacciones con la dinamica
de fluidos.

Por 1ltimo, se presentan las conclusiones de este trabajo de investigacién, junto con
las referencias y apéndices correspondientes.



Capitulo 1

Antecedentes

1.1. Aproximaciones clasicas

La descripciéon de los perfiles de velocidad en un lecho empacado mediante modelado
macroscopico es complicada, debido a la configuracién del empaque y las distribucio-
nes de fraccién vacia que se tiene (Dixon y van Dongeren, 1998; Guardo y col., 2005;
Tobis, 2000). Existen diversas aproximaciones ingenieriles para describir los perfiles de
velocidad en este tipo de sistemas; sin embargo, en la mayoria de estas aproximaciones
se realizan suposiciones que pueden no ser adecuadas para el diseno de estos equipos a
escala industrial. En el estudio de la dinamica de fluidos, estas aproximaciones utilizan
modelos pseudo-homogéneos que consideran al sistema como pseudo-continuo y hacen
uso de parametros efectivos, donde el campo de velocidad se describe por las ecuaciones
de Navier-Stokes acopladas a la ecuacién de Darcy y Forchheimer (Castillo-Araiza, 2004;
McGreavy y col., 1986; Papageorgiou y Froment, 1995; Tsotsas y Schliinder, 1990). En
las predicciones de estos modelos, la magnitud de velocidad intersticial cerca de del le-
cho empacado, que presenta una baja relacion de diamtreo de tubo respecto al didmetro
de particula se sobrestima en comparacién con las observaciones experimentales. Pa-
ra resolver este problema, se ha propuesto adicionar a la ecuaciéon de Navier-Stokes un
parametro denominado viscosidad efectiva asi como reestimar los pardametros involucra-
dos en los términos de Darcy y Forchheimer para considerar el efecto de la geometria
en la resistencias al transporte de cantidad de movimiento del fluido en las superficies
sélidas del lecho empacado (Aparicio-Mauricio y col., 2017).

En los estudios de transporte de calor, los perfiles de temperatura en lechos empacados
se han descrito mediante el uso de modelos pseudo-heterogéneos y pseudo-homogéneos
que consideran al sistema como pseudo-continuo y hacen uso de parametros efectivos
de transferencia de energia para caracterizar los mecanismos correspondientes (Castillo-
Araiza y col., 2007; Dixon, 1997; Dixon y van Dongeren, 1998). Los parametros que se
determinan a partir de estudios de transporte en ausencia de reacciéon son: la conduc-
tividad térmica efectiva radial ks, la conductividad térmica efectiva axial kess, v el
coeficiente de transporte de calor en la pared h,,.

La k. sy engloba los mecanismos de transferencia de calor que dominan del centro hasta
la capa limite en las paredes del lecho, sin hacer una distincion entre la fase solida y la fase
fluida; sin embargo, esta conductividad térmica involucra varios mecanismos, los cuales
pueden ser independientes y dependientes de la velocidad del fluido. La k¢ considera



la conduccién a través del sélido, la conduccion a través las interfases solido-fluido, la
transferencia de calor por radiacion entre las superficies de la particula, la conduccion
dentro del fluido, la conveccion por el fluido, la transferencia de calor entre el fluido y
la conduccién del sélido a través de la pelicula del fluido cerca del punto de contacto
sélido-sélido (Castillo-Araiza y col., 2007). El coeficiente h,, considera los mecanismos
de transporte de calor por conveccion y conduccién que ocurren en la zona cercana a
la pared. Es aqui donde se tiene la mayor resistencia al movimiento del fluido, y por lo
tanto se forma una capa limite donde dominan las fuerzas viscosas, y se tiene resistencias
a la transferencia de energia. Estas resistencias se cuantifican utilizando un coeficiente de
transporte de calor en la pared denominado h,,. Si este coeficiente es muy pequeno, implica
que los mecanismos convectivos dentro de la capa limite son dominantes incrementando
las resistencias al transporte de calor, si ese coeficiente tiene un valor grande, significa
que los fenémenos inerciales dominan en la capa limite reduciendo las resistencias a la
transferencia de energia en esta region.

Para lograr una adecuada prediccién de los perfiles de temperatura en los reactores
de lecho empacado con enfriamiento en las paredes a escala industrial se requieren deter-
minar adecuadamente los parametros de transporte de calor mediante experimentos en
ausencia de reaccion. No obstante, a la fecha no se tiene certidumbre en la determinacion
de estos parametros. Diversas correlaciones se han reportado en la literatura para calcular
los parametros de transferencia de calor (Beek, 1962; Bey y Eigenberger, 2001; Calder-
bank y Moo-Young, 1961; Dixon y Cresswell, 1979; Gorine y Mukhin, 2002; Chi-Hsiung
Li y Finlayson, 1976; Smirnov y col., 2003); sin embargo, la mayoria de estas se han
obtenido utilizando sistemas que manejan un amplio rango de relaciones de diametro de
tubo respecto al didmetro de particula. Especialmente a valores de esta relacién mayores
a 10. En consecuencia, al utilizar estos parametros se tienen predicciones inadecuadas
de los perfiles de temperatura observados. Sin embargo, cuando estos parametros se es-
timan a partir de observaciones de transferencia de calor en ausencia de reaccion, una
de las principales limitaciones en la determinacion de hy, y kessr €s que estos pardmetros
muestran una correlacién estadistica cuando son estimados del mismo conjunto de datos
experimentales de temperatura. Esta relacion estadistica se ha relacionado con los gra-
dientes de temperatura en el interior del lecho. Es decir, dependiendo de la zona radial
del lecho en donde se tenga un gradiente de temperatura mayor se puede inferir cual
parametro es estimado con mayor confianza (Cresswell y Dixon, 1982; Lerou y Froment,
1978). Por ejemplo, si el gradiente de temperatura es mayor en la regién cercana a la
pared del lecho, h,, se estima con menor incertidumbre que k.., mientras que, si éste
es mayor en la parte central del lecho, ks, se estima con una mayor certidumbre que
h.. Otra limitacion que se tiene en la estimaciéon de estos parametros efectivos se relacio-
na con las técnicas de medicion, las cuales son invasivas en los sistemas experimentales,
provocando incertidumbre en los datos experimentales, utilizados para la estimacion de
estos parametros (Malang y col., 2015; Nijemeisland y Dixon, 2001; Wehinger, 2016).

Existen pocos estudios (Castillo-Araiza, 2004; Vortmeyer y Adam, 1984; Yagi y Wa-
kao, 1959) que han caracterizado la transferencia de calor axial mediante la estimacién
de la conductividad térmica efectiva axial k.¢r.. Uno de ellos es el sistema experimental
estudiado por Castillo-Araiza (2004), el cual consistié en un lecho empacado que operaba
de forma cuasi-adiabatica generando gradientes de temperatura apreciables a lo largo del
lecho, donde la dispersion axial de calor era el mecanismo dominante con respecto a la



dispersion radial de calor.

A la fecha, no se tiene clara la importancia del mecanismo conductivo de transporte
de calor axial k.f -, ya que una cantidad importante de estudios han despreciado su efecto
cuando se determina h,, y kcssr de experimentos de transferencia de energia en ausencia
de reaccién en un lecho empacado que opera de forma no isotérmica y no adiabética.

1.2. Dinamica de fluidos computacional (CFD)

Otra forma de caracterizar la transferencia de cantidad de movimiento y su interaccién
con la transferencia de energia térmica en lechos empacados con ausencia de reaccion, es
CFD. Esta herramienta permite caracterizar la transferencia de cantidad de movimiento
y la transferencia de energia, haciendo una distincion entre la fase sélida y la fase fluida
del sistema. Con este enfoque se ha obtenido informacion que permite caracterizar los
distintos fenémenos de transporte de cantidad de movimiento y calor sin la necesidad de
estimar los parametros efectivos que se obtienen a partir de experimentos mediante las
aproximaciones clasicas (Coussirat y col., 2007; Dixon y col., 2013; Guardo y col., 2005;
Nijemeisland y Dixon, 2004; Wehinger, 2016). Si bien los recursos computacionales no son
suficientes para describir, disenar u optimizar mediante CFD reactores de lecho empacado
a escala industrial, existen avances importantes en la caracterizacion de la mecanica de
fluidos y el transporte de calor en ausencia de reaccion en lechos empacados a escala
banco. Lo cual, bajo un cierto tipo de anélisis, puede ser esencial en el diseno de esta
clase de sistemas bajo condiciones de reacciéon a nivel industrial.

Uno de los primeros estudios sobre el transporte de calor en lechos empacados y sus
interacciones con la mecanica de fluidos usando el enfoque CFD fue realizado por Dixon
y van Dongeren (1998), evaluaron la conductividad térmica efectiva radial y el coeficiente
de transferencia de calor en la pared para un lecho empacado con ocho esferas. En este
estudio se obtuvieron resultados que no se ajustaban a las observaciones que se reportaban
mediante el uso de aproximaciones clasicas que determinaban estos parametros efectivos
a partir del ajuste de observaciones experimentales de transferencia de calor en ausencia
de reaccién. Las diferencias se atribuyeron a que las esferas no se encontraban en contacto
y que tampoco habia un contacto entre las particulas y la pared del tubo donde estas
esferas fueron empacadas. En dicho estudio, también se reportaron simulaciones sobre la
presion y se evalud el efecto de la temperatura de la pared en la determinacion de los
parametros efectivos del transporte de calor.

Un ano maés tarde, Logtenberg y col. (1999) describieron los patrones de flujo y tem-
peratura dentro de un lecho empacado con 10 particulas esféricas sin contacto entre ellas,
ya que identificaron que éste provocaba problemas de estabilidad numérica en la solucion
asi como en la generacién de la malla. Para describir los perfiles de velocidad resolvieron
las ecuaciones de Navier-Stokes, y evaluaron el efecto en la transferencia de calor, obser-
vando la formacién de remolinos en las zonas cercanas a la pared para un intervalo de
numeros de Reynolds entre 182 y 800.

Calis y col. (2001) determinaron la caida de presién y los perfiles de velocidad en
un lecho empacado con 8-16 particulas sin considerar contacto radial entre ellas, usando
un codigo comercial de CFD (CFX-5.3) y utilizando el modelo de turbulencia x — €
para un intervalo de ndmeros de Re, de entre 0.01 y 50000 basados en el diametro



hidraulico de particula. Ellos establecieron que el modelo de turbulencia xk — € presentaba
buenos resultados y que podia ser utilizado para describir apropiadamente los perfiles
de velocidad en lechos empacados a pesar de la aproximacién geométrica que se utilizo
para evitar los problemas de convergencia. Las particulas esféricas se dibujaron con una
curvatura para que no estuvieran en contacto entre ellas y con la pared del lecho.

Nijemeisland y Dixon (2004) estudiaron la relacién que existe entre el flujo local de
transferencia de calor en la pared y la velocidad local en un lecho empacado con 72
esferas son contacto entre particulas para un Re, de 1000. Utilizando el modelo x — e,
identificaron los parametros que afectan el diseno de particulas cataliticas.

Guardo y col. (2005) y Coussirat y col. (2007) realizaron un andlisis evaluando varios
modelos de turbulencia y sus interacciones con la transferencia de calor en lechos em-
pacados con 44 esferas, considerando contacto entre éstas, y trabajando con niimeros de
Re, menores a 1000. Estos autores determinaron los pardmetros de transferencia de calor
y calcularon la caida de presiéon para reactores de lecho empacado; sin embargo, tam-
bién estos resultados mostraron que los modelos utilizados no estiman apropiadamente
la transicion entre regimenes de flujo laminar a turbulento.

Hasta el anio 2005, la mayoria de los estudios sobre dindmica de fluidos mediante CFD
en lechos empacados solo se habia realizado para sistemas empacados con menos de 100
particulas de empaque; varios de estos estudios no consideraron incluso el contacto entre
superficies sélidas. En la iltima década como consecuencia del avance tecnoldgico se ha
logrado modelar mediante CFD lecho tubulares empacados con mas de 100 particulas, y
manejando Re, en el intervalo 0.003-10000. Jafari y col. (2008); Magnico (2009); Reddy
y Joshi (2008) describieron los perfiles de velocidad y su comportamiento bajo diferen-
tes distribuciones aleatorias de particulas empacadas en el lecho. En estos estudios los
autores validan sus simulaciones describiendo datos de caidas de presién experimentales
reportados en la literatura, asi mismo concluyeron que es necesario profundizar en los de-
talles sobre la generacion de los mecanismos de turbulencia, asi como capturar los efectos
de la curvatura de las particulas en la transferencia de cantidad de movimiento y de calor
para numeros de Re, altos.

Dixon y col. (2013) llevaron a cabo un anélisis del patrén de flujo y su interaccién con
la transferencia de calor evaluando cuatro aproximaciones para que las particulas empa-
cadas tuvieran contacto entre ellas y con la pared del lecho: brecha (gaps), superposicién
(overlaps), puentes(bridges) y tapas (caps). Ellos establecieron recomendaciones sobre
los tipos de contacto mas adecuados para estudiar el coeficiente de arrastre, asi como los
perfiles de transferencia de calor en lechos empacados usando un intervalo de Re, entre
50 y 10000. Estas recomendaciones se basan en reducir los efectos de las modificacio-
nes de punto de contacto en la transferencia de calor; sin embargo, no toman en cuenta
ninguna consideracion de practicidad con respecto a su implementacién. Aunque demos-
traron la importancia de considerar el contacto entre particulas en un lecho empacado,
las simulaciones CFD sobre la transferencia de calor de la particula fueron realizadas con
una aproximacion ingenieril considerando una fase continua y utilizando un parametro
efectivo, hy,.

Wehinger (2016) realizé un estudio de CFD modelando un reactor de lecho empacado
catalitico a escala banco, en el cual considera la generacién aleatoria del empaque del
lecho y evalia distintas estrategias de mallado, realizando simulaciones tridimensionales
y bidimensionales para describir los perfiles de velocidad y los perfiles de temperatura



sin reaccién para un lecho de 18 mm de ancho y 25 mm de altura cuando era empacado
con particulas en contacto esféricas de 1 mm de didmetro, operando a Re, entre 35 y
700. Este autor compard sus resultados con datos experimentales tomados de la literatura
para validar su modelo y noto que sus predicciones de CFD difieren de las aproximaciones
ingenieriles en aproximadamente 10 %.

Partopour y Dixon (2016) estudiaron mediante CFD el transporte de cantidad de mo-
vimiento, calor y masa acoplados a la reaccién para un lecho empacado con 120 particulas
esféricas bajo condiciones de régimen de flujo laminar (Re,=12). Compararon sus resulta-
dos sobre la transferencia de calor con aquellos obtenidos con un modelo simplificado 1D,
y encontraron que los gradientes generados en las simulaciones con CFD son totalmente
diferentes en comparaciéon con las aproximaciones ingenieriles. Por lo que concluyeron que
es necesario obtener informacion detallada sobre las especies y los perfiles de temperatura
en el empaque, asi como identificar el régimen de flujo para lograr una mejor comprension
de estos procesos.

En esta revisién de antecedentes muestra que CFD es una herramienta util para
describir y entender el comportamiento del transporte de cantidad de movimiento y su
interaccién con el transporte de energia en lechos empacados a escala banco que presen-
tan baja relacién de d¢/d, en un rango de Re, entre 12 y 50000, condiciones que son de
relevancia para la industria que hace uso de esta clase de sistemas. Sin embargo, todos los
estudios reportados en la literatura se basan en casos particulares solo de interés para los
autores, y normalmente no se hace una comparacion entre las observaciones experimen-
tales y las simulaciones para un mismo caso. Esto hace que la revision de la literatura de
contribuciones utilizando CFD, evidencie limitaciones relacionadas con el contacto entre
particulas y su impacto en el modelado de la mecanica de fluidos y el transporte de calor.
Aunado al hecho de que cuando se tienen particulas porosas, la transferencia calor en
éstas se sigue modelando mediante aproximaciones ingenieriles considerando a la particu-
la como continua y haciendo uso de parametros efectivos. Finalmente, hasta donde se
tiene conocimiento no se ha estudiado mediante CFD la transferencia de calor axial en
esta clase de lecho empacados a escala banco, ya que todos estos estudios se enfocan en
estudiar la transferencia de cantidad de movimiento y la transferencia de calor radial.






Objetivos

Objetivo general:

Caracterizar mediante CFD la transferencia de cantidad de movimiento y su impacto
en el transporte de calor en ausencia de reaccién en un lecho empacado con particulas
esféricas no porosas con una relacién de d;/d, igual a 3.175, para nimeros de Re de 123
y 2090.

Objetivos particulares:

¢ Describir la transferencia de cantidad de movimiento y calor en el lecho empacado
en operaciéon adiabdtica.

¢ Describir la transferencia de cantidad de movimiento y calor en el lecho empacado
bajo condiciones no isotérmicas y no adiabéticas.






Capitulo 2

Metodologia

2.1. Sistema experimental a modelar

En esta seccion se describe el equipo y experimentos de transferencia de calor que se
modelaron mediante CFD en esta investigacion.

El sistema experimental se construyé dentro de nuestro grupo de investigacién (Castillo-
Araiza, 2004) para caracterizar los diferentes procesos de transporte de calor axial y radial
que tienen lugar en un lecho empacado con un catalizador industrial. La Figura 2.1 mues-
tra el lecho empacado que se utilizé. Este consiste en un tubo de acero inoxidable 316,
con un didmetro interior de una pulgada y una longitud de 41 cm, que se encontraba
empacado con particulas esféricas de un catalizador comercial no poroso de didéxido de
titania (TiO2) externamente depositado en un soporte de pentéxido de vanadio (V2Oj)
con un didmetro de particula de 8.2 mm. Para las mediciones de temperatura se tenian
10 puntos de muestreo no equidistantes y se utilizaron termopares tipo k de 0.5 mm y
0.7 mm de diametro externo. El tubo se encontraba contenido en un horno calentado por
resistencias eléctricas, y aislado con fibra de vidrio.
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Figura 2.1: Esquema y dimensiones del lecho empacado incluyendo los puertos de medi-
cién (Castillo-Araiza, 2004)

En el lecho empacado se llevaron acabo dos estudios de transferencia de calor. En el
primero, que se disenié para caracterizar la transferencia de calor axial; se hacia pasar una
corriente de aire por la parte inferior del lecho a temperatura ambiente mientras que la
parte superior del lecho se irradiaba con una lampara de luz infrarroja de 250 W (Figura
2.2). Debido al aislamiento del lecho con la fibra de vidrio, el sistema se operaba de modo
adiabatico. En este tipo de experimento se monitoreaba el perfil de temperatura axial en
el centro del lecho. En la Tabla 2.1 se presentan las condiciones de operacion a las que se
llevaron a cabo los experimentos para este caso.

Figura 2.2: Configuracion del lecho empacado que opera de forma adiabética.
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Tabla 2.1: Condiciones de operacién experimentales para el caso donde el lecho empacado

era operado de forma adiabatica.

Re, vin[m/s] qW/m’ T,[°C]
96 0.1569 13876 185
191 03127 19357 138
384 0.6272 25664 98
576 0.9417 26758 75
761 12431 30826 68

En el segundo tipo de experimentos que se realizaron en el lecho empacado, se carac-
terizé la transferencia de calor radial (Figura 2.3). En estos experimentos se hacia pasar
por la parte superior del lecho una corriente de aire a distintas velocidades superficiales
de alimentacién, mientras se calentaban las paredes del lecho en forma perpendicular al
paso del flujo por medio de una resistencia eléctrica, de tal manera que se tuvieran perfiles
de temperatura radial y axial dentro del lecho. En todos los experimentos se controld la
temperatura de la pared externa del tubo a la mitad del lecho a una temperatura de 400
°C. Se midieron los perfiles de temperatura a distintas posiciones radiales a lo largo de la
longitud axial y radial (Tablas 2.3 y 2.4) del lecho a diferentes flujos de operacién (Figura
2.4). En la Tabla 2.2 se presentan las condiciones de operacién bajo las cuales operaba

este lecho.

Figura 2.3: Configuracién del lecho empacado que opera de forma no isotérmica y no

adiabética.
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Tabla 2.2: Condiciones de operacién experimentales para el caso donde el lecho empacado
era operado de forma no isotérmica y no adiabatica.

Re, vip[m/s| Tn[°C]
25 0.07321 160
50 0.1464 120
101  0.2928 79

Tabla 2.3: Posiciones axiales de muestreo de temperatura en el lecho empacado del sistema
experimental

Posicién axial Distancia [cm)]

A 0.0

7o 5.0

Zs 10.1
Za 14.7
Zs 20.1
Ze 24.0
7 27.32
Zs 32.26
Zo 36.86
Z1o 41.86

Tabla 2.4: Posiciones radiales de muestreo de temperatura en el lecho empacado del
sistema experimental

Posicién radial Distancia [cm)]

Ry 0.0
R, 0.2
R, 0.5
R, 0.8
Rs 1.3
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Figura 2.4: Posiciones axiales y radiales de muestreo de temperatura en el lecho empacado
del sistema experimental

2.2. Simulaciones mediante CFD

2.2.1. Construccion de la geometria del sistema

Uno de los principales retos para modelar un determinado sistema mediante CFD es
la construccion de la geometria del lecho empacado, esto es esencial para su modelado.
Dependiento del grado de detalle durante la construccion de la geometria , la solucién
del modelo serd mas confiable. Sin embargo, la construccién de una geometria como la
estudiada aqui, puede afectar la convergencia numérica durante la solucién del modelo
(Dixon y col., 2011).

Para construir el arreglo geométrico de las particulas de catalizador que se empacan en
el lecho presentado en la seccién anterior, primero se hizo un bosquejo en papel milimétrico
del arreglo geométrico de acuerdo a fotos que se tenfan del sistema (Castillo-Araiza,
2004). En el Apéndice A se discute el proceso de construccién de la geometria del lecho
empacado.
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Figura 2.5: Configuraciéon geométrica del sistema. a) Particula del lecho. b) Arreglo
geométrico para cada cama del empaque. ¢) Arreglo geométrico a lo largo del lecho.

Después se construyo la geometria en forma tridimensional en el software Comsol
Multiphysics 5.2 (Figura 2.5). De acuerdo a lo reportado en la literatura (Dixon y col.,
2013), con el objetivo de evaluar el efecto del contacto entre particulas en el transporte
de cantidad de movimiento y la transferencia de calor, se evaluaron dos tipos contacto
reportados en la literatura, uno donde no se considera contacto entre particulas (Figura
2.6), y otro caso donde se considera un contacto tipo ensamble (Figura 2.7) en el lecho
empacado. Los detalles sobre la construccion de la geometria del lecho cuando presenta
contacto entre particulas pueden consultarse en el Apéndice A.
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Figura 2.6: Contacto entre particulas tipo brecha (Gap)construido en CFD.

Figura 2.7: Contacto entre particulas tipo ensamble (Overlap)construido en CFD.

Para las simulaciones computacionales que se realizaron en este trabajo de investiga-
cion, se construyeron dos geometrias diferentes, la primera en donde se hizo un contacto
entre particulas tipo brecha en todas las particulas del lecho y la segunda en donde se
hizo un contacto entre particulas tipo ensamble, esto con el fin de evaluar cuéles son los
efectos en los resultados que arrojaba CFD (Figuras 2.8 y 2.9).
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Figura 2.8: Geometria del lecho empacado en CFD sin contacto entre particulas.

Figura 2.9: Geometria del lecho empacado en CFD con contacto entre particulas del lecho.

2.2.2. Construccion de la malla computacional

La construccion de la malla es otro aspecto importante en CFD. La solucion de los
modelos en Comsol Multiphysics se basa en el método del elemento finito. Este método es
una forma de aproximacién numérica que permite resolver el modelo (conjunto de ecua-
ciones diferenciales parciales) que describe al sistema de interés en un medio continuo o
dominio. Este método divide el dominio en subdominios conocidos como elementos fini-
tos, a esto se le llama discretizaciéon. Cuando dos o mas elementos finitos se encuentran
en contacto entre si por medio de puntos de interseccién se denominan nodos. A este
conjunto de nodos que conforman el dominio se le conoce como malla computacional.
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La malla es la forma en la que discretiza el dominio para resolver el modelo en cada
uno de los elementos. Como cualquier método numérico basado en una discretizacién,
entre mas fina sea la discretizacion, la aproximacion a la solucién de las ecuaciones di-
ferenciales capturara mds oscilaciones en sus propiedades del sistema(Figura 2.10), ya
que el nimero de nodos es proporcional al nimero de ecuaciones diferenciales parciales
discretas a resolver. Sin embargo, la construccion de mallas demasiado finas implica un
costo computacional elevado, en algunas situaciones un costo computacional no tratable
con los recursos computacionales disponibles; asi mismo, una malla gruesa tendria una
demanda de recursos computacionales menor facilitando la solucién del sistema, pero
también reduciendo la precisiéon de la solucion.

Figura 2.10: Estructura de la malla.

En este trabajo, se llevaron a cabo diversas pruebas de malla para evaluar cual de éstas
permitian obtener una solucién aproximada confiable, buscando un equilibrio entre costo
computacional y la precisién de la solucién. En el Apéndice B se muestran los detalles de
las pruebas de independencia de malla.

Comsol Multiphysics cuenta con nueve propuestas de parametros predefinidos para el
mallado; estas propuestas, que normalmente se utilizan para resolver diversas geometrias
considerando desde una malla extremadamente fina hasta una malla extremadamente
gruesa. Sin embargo, cuando el sistema que se modelarda mediante CFD presenta una
geometria compleja, es posible modificar algunos parametros de mallado tales como el
tamano minimo del elemento, el factor de curvatura, la resolucion para regiones estrechas,
la tasa maxima de crecimiento del elemento, entre otros parametros, con el objetivo de
obtener resultados precisos en la solucion del modelo que describe el sistema de estudio.

El tamano minimo del elemento especifica el minimo permitido en el mallado. Este
parametro se utiliza para prevenir la generacion de elementos alrededor de las secciones de
la geometria que presentan curvaturas suaves. El factor de curvatura permite aumentar la
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resolucion en las zonas con curvatura pronunciada. La resolucion de las regiones estrechas
controla los elementos que se crean en estas regiones de la geometria. La tasa maxima
de crecimiento de los elementos reduce el nimero de elementos de malla especificando la
tasa de crecimiento de los elementos pequenos en las superficies hacia los elementos mas
grandes dentro de la geometria (Figura 2.11). La calidad minima del elemento o la calidad
de malla da una indicacion de la relacion entre longitud y anchura de sus elementos, para
un material homogéneo y una malla regular de calidad cercana a 1 es ideal en su mayoria,
pero en elementos finos, la calidad de la malla puede variar muy por debajo de 0.1, lo
cual es el caso.

Figura 2.11: Configuracién de la malla utilizada.

En este trabajo se seleccioné una malla (malla 5) cuyas caracteristicas se muestran en
la Tabla 2.5. Esta malla fue la utilizada para todas las simulaciones del lecho empacado
que se muestran en los Apéndices C-F.

Tabla 2.5: Parametros de mallado.

Numero de elementos totales 11216323

Calidad minima del elemento  3.64E-4
Volumen de malla [m?] 12.67

Tasa maxima de crecimiento 2.835

2.3. Modelos de transporte de cantidad de movimien-
to y de transporte de calor

Mediante el uso del software Comsol Multiphysics se modela a nivel de CFD la trans-
ferencia de cantidad de movimiento y la transferencia de calor en ausencia de reaccion

20



tanto en estado estacionario como en estado transitorio en un lecho empacado que presen-
ta una relacién de didmetro de tubo particula igual a 3.175 que opera de dos formas: (1)
adiabatica y (2) no isotérmica y no adiabdtica. El modelado estd dado por las ecuaciones
de continuidad (2.1), la ecuacién de Navier-Stokes (2.2) y la ecuacién de transporte de
calor (2.3):

V-v =0 (2.1)

Razén de cambio
en el tiempo de
la masa de un cuerpo

ov
p= + pv-Vv = VP 4+ Vv  + g (2.2)
ot —— SN—— — ~—
v Fuerzas inerciales Fuerzas superficiales Fuerzas superficiales Fuerzas
Ac. de cant. normales tangenciales volumétricas

de movimiento

oT
R e S (i R 23)
Conveccién Cond .. Generacién o consumo
onduccion de energia térmica

Ac. en el tiempo
de energia térmica

En donde se suponen la siguientes simplificaciones que se mencionan a continuacion:
Transporte de cantidad de movimiento( Ec. 2.1 y 2.2):

{> Fluido newtoniano.

¢ Fluido incompresible.

{> Fluido con viscosidad constante.

& Régimen de flujo en estado estacionario.

{» Movimiento debido a un gradiente de presion.
Transporte de calor en el lecho adiabatico:

¢ Flujo incompresible.
¢ Conductividad térmica y calor especifico de la fase solida y la fase fluida constantes.
¢ Régimen de flujo en estado estacionario y no estacionario.

¢ Aislamiento térmico en la superficie del lecho empacado.

Transporte de calor en el lecho no isotérmico y no adiabatico:

¢ Flujo incompresible.

¢ Conductividad térmica y calor especifico de la fase solida y la fase fluida constantes.
¢ Régimen de flujo en estado estacionario.

(> Fuente de calentamiento en la superficie del lecho empacado.
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Este modelo se presenta en forma adimensional, utilizando las siguientes variables y
numeros adimensionales:

Tabla 2.6: Variables adimensionales.

Variable adimensional Definicion

V* =1V Nabla adimensional
V=V /Uy Velocidad adimensional
Prep = pyer/l Presion de referencia
P* = P/P,y Presion adimensional
Fr = pgl?/1iv,es Numero de Froude
Re = plu,cs/ 1 Numero de Reynolds
Ty =T¢ /T Temperatura del fluido adimensional
T =T/ T Temperatura del sélido adimensional
a=k¢/psCpys Difusividad térmica del fluido
k= ks/ks Relacién de conductividad térmica sélido/fluido
v=op/lu Viscosidad cinematica
v = apsCps/ky Variable adimensional
T =ta/l? Tiempo adimensional
Pe = Rev/a Ntumero de Péclet

Donde [ es la longitud de referencia, que para este sistema se eligié el didmetro de
lecho, v,er es la velocidad de referencia, en este caso la velocidad de entrada, P,.; es
la presién de referencia. Al sustituir estas variables y numeros adimensionales en las
ecuaciones 2.1-2.3, se obtienen las siguientes ecuaciones adimensionales:

Para la fase fluida:

Vovt =0 (2.4)
8‘: + Rev' - V*v* = —V*P* + V*2v* — [y (2.5)
PeaaTj L v VAT = VAT (2.6)
Para la fase solida:
va;;‘i* = VT (2.7)

De esta forma, el modelo queda en funcién del nimero de Reynolds, por lo que a partir
de las condiciones de operacién experimentales las condiciones de operacion recalculadas
en funcién de este parametro para ser alimentadas en las simulaciones computacionales
se muestran en las Tablas 2.7 y 2.8.
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Tabla 2.7: Condiciones de operacion para simulaciones computacionales del caso adiabati-
co.

Re vy m/s| qW/m? T,[°C]
264  0.1569 13876 185
526  0.3127 19357 138
1054 0.6272 26758 98
1583  0.9417 26758 75
2090 1.2431 30826 68

Tabla 2.8: Condiciones de operacién para simulaciones computacionales del caso no
isotérmico y no adiabatico.

Re viu[m/s] T [°C]
123 0.07321 160
246 0.1464 120
492 0.2928 79

En las Tablas 2.10 y 2.11 se presentan las condiciones de frontera para los casos
que se estudian en este proyecto de investigacion. Las simulaciones computacionales se
alimentaron con los datos experimentales reportados por Castillo-Araiza (2004). Para
los dos casos de estudio que se modelan en este trabajo, adiabatico y no isotérmico y no
adiabatico, se conoce la velocidad de entrada al lecho, asi como la temperatura de entrada
y de salida del sistema. Para el caso adiabatico, cuando el radio del tubo es igual a R
(Tabla 2.10) se considera que hay un aislamiento térmico que permite que el lecho opere
de forma adiabdtica, para el caso no isotérmico y no adiabético, cuando r es igual a R la
temperatura es funcién de la longitud del lecho empacado (Tabla 2.11), la temperatura
de la pared del lecho se describe con un polinomio (Ec. 2.8) que ajusta las mediciones
experimentales. La Tabla 2.9 presenta los coeficientes del polinomio que se utilizé en las
simulaciones para este caso.

T = a(2)*> + b(2) + ¢ (2.8)

Tabla 2.9: Coeficientes de ajuste de polinomio para el caso no isotérmico y no adiabéatico.

Re a b c

123 -0.0062 0.1158 1.0545
246 -0.0069 0.1421 0.9653
492  -0.0057 0.1491 0.9563
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Tabla 2.10: Condiciones de frontera en el lecho empacado.

Lecho no
Condicién ~ Mecéanica de Lecho isotérmico y
de frontera fluidos adiabatico no
adiabatico
z=0 vV = v T* T

z=1LJl n-Vv*=0 T*=T,. T =T,
r=20 n-vVv'=0 n-V7*=0 n-VI*=0
r=r*/l v =0 n-VT*=0 T*= f(z)
t=0 vi=0 T =1 T =1

Tabla 2.11: Condiciones de frontera interfase solido-fluido.

Condicién de  Mecéanica de Lecho . IfeC}l.O 1o
frontera fluidos adiabdtico 1soter'm1(fo‘ y no
adiabatico
r=20 n-Vv*=0 n-V7T* =0 n-V7* =0
r= R/l vi=0 T, =1Ty" T, =1Ty"
r= R/l v =0 N Qg =N Qp Nyp Qg = Nyp-qy
t=20 vi=0 T =1 T =1

Asi mismo, los parametros utilizados en las simulaciones computacionales se presentan
en la Tabla 2.12.

Tabla 2.12: Parametros utilizados en las simulaciones computacionales.

ps Densidad del aire[kg/m?] 1.205
g Constante de gravedad|m/s?] 9.81

l Didmetro del lecho empacado (longitud caracteristica) 0.0254
L Longitud del lecho empacado adimensional 16.142
R Radio de particula adimensional 0.15748
r Radio del lecho empacado adimensional 0.5

vy Viscosidad cinemdtica del aire[m?/s] 1.511E-5
k¢ Conductividad térmica del aire]W/m K] 0.0257
ks Conductividad térmica de la particula]W/m K] 3
Cpy Calor especifico del aire[J /kg K] 1005
« Difusividad térmica[m?/s] 2.1222E-5

k  Relacién de conductividad térmica particula/aire adimensional — 194.55

Todas las figuras obtenidas a partir de las simulaciones compuntacionales realizadas
en este trabajo de investigacién, la informacion sobre sus condiciones de operacién, asi
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como caracteristicas particulares de cada figura se muestran en la seccién de Apéndices
B-F.

2.4. Comsol Multiphysiscs y sistema de computo
Las simulaciones computacionales se llevaron a cabo en un equipo Dell Workstation
PowerEdge T630 con un procesador Intel Xenon CPU E5-2640 v3 2.60 GHz 112 GB de

memoria RAM, el software comercial utilizado para a solucion del modelo fue Comsol
Multiphysics version 5.2.
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Capitulo 3

Dinamica de fluidos

3.1. Generalidades

Para el lecho empacado que se estudia en este trabajo es importante caracterizar como
se desarrolla el flujo y cémo es la transicion a través de los diferentes regimenes de flujo,
desde el laminar al turbulento, asi como conocer dénde se llevan a cabo y de qué dependen
estos cambios, ya que estos tienen un impacto en los distintos mecanismos de transferencia
de calor que tienen lugar en el sistema. En esta caracterizacién del flujo, un analisis de la
magnitud del nimero de Reynolds, que describe la relacién de las fuerzas inerciales sobre
las fuerzas superficiales tangenciales y viscosas, permite clasificar macroscépicamente el
tipo del flujo (Bird y col., 2001).

Figura 3.1: Esquema del desarrollo de los régimes de flujo

Para tuberias en las cuales solo circula flujo libre, el clasificacién y caracterizacién
del tipo de flujo se ha llevado a cabo exhaustivamente, pero cuando se trata de lechos
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empacados esta clasificacion y su caracterizacion es complicada ya que la transicion de
un régimen laminar al turbulento ocurre en un amplio intervalo de niimeros de Reynolds
(Nijemeisland y Dixon, 2004; Wehinger, 2016), y depende del tamafio de particula y su
estructura geométrica.

3.1.1. Turbulencia

En el régimen laminar, el patron del flujo se puede predecir con la ecuacién de Nevier-
Stokes, sin embargo, conforme aumenta el nimero de Reynolds el régimen de flujo cambia
de laminar a turbulento, donde para predecir el patrén de flujo se requiere de otro tipo de
aproximaciones (Bird y col., 2001; Slattery, 1999). En esta seccién se describen conceptos
sobre la turbulencia y las aproximaciones que se han utilizado en la literatura para su
descripcion.

La turbulencia se relaciona con el movimiento cadtico de un fluido, el cual presenta
trayectorias sinuosas e irregulares formando remolinos (Davidson, 2004; Pope, 2012; Wil-
cox, 1993). Este tipo de flujo se presenta cuando las fuerzas inerciales son dominantes
sobre las fuerzas viscosas. En el régimen de flujo turbulento, la velocidad puntual difiere
con la velocidad promedio en cuanto a magnitud y direccién en funcién del tiempo (Da-
vidson, 2004), no obstante, los perfiles de velocidad en régimen turbulento normalmente
se representan en su forma promedio, ya que para aplicaciones ingenieriles estos valores
contienen la informacion que se necesita de manera inmediata para describir el perfil de
velocidad y su impacto en los distintos fendmenos de transporte de calor y masa tanto
en operaciones unitarias como en reactores.

3.1.1.1. Ecuaciones de Reynolds Navier-Stokes promediadas(RANS)

En el régimen laminar las suposiciones de que algunas propiedades del flujo son con-
tantes pueden ser validas, pero una vez que el flujo se convierte en turbulento todas
las cantidades fluctian en tiempo y espacio. Actualmente se tienen limitaciones compu-
tacionales para obtener informacién detallada de estas fluctuaciones. Una representacion
promedio suele proveer suficiente informaciéon acerca del flujo dividiéndolo en valores
promediados y en sus fluctuaciones para cualquier cantidad escalar, la cual muestra su
variacién en espacio-tiempo.

La descomposicion de la velocidad en sus componentes promedio y desviaciones en
el tiempo y su implementacién en la ecuacién de Navier-Stokes promediada (Ec. 3.1) da
origen a las ecuaciones RANS, por sus siglas en inglés (Reynolds Average Navier-Stokes
FEquations), donde lo tnico diferente con respecto a la ecuacién de Navier-Stokes sin pro-
mediar en el tiempo es la aparicién del ultimo término en el lado derecho de esta ecuacion.
Este término se le conoce como tensor de esfuerzos de Reynolds, y considera la interaccion
entre las fluctuaciones del campo de velocidad. Por lo que para determinar las fluctuacio-
nes es necesario determinar el campo de velocidad y el tensor de esfuerzos de Reynolds,
siendo éste un problema de cerradura. Boussinesq en 1877, propuso una analogia a la ley
de Newton de la viscosidad para resolver este problema de cerradura. Prandtl en 1925,
propuso una teoria para resolver la ecuacion de Navier-Stokes promediada sin tener que
lidiar con la complejidad del problema de cerradura proponiendo el concepto de la capa
limite y una longitud del mezclado.

28



ov
Por

Esto significa que para obtener las caracteristicas principales del flujo se requiere
informacion de la micro escala del flujo, por esta razon se debe seleccionar cuidadosamente
el enfoque del modelo con el que se pretende estudiar la mecéanica de fluidos dentro del
sistema.

Existen diversas aproximaciones para estudiar la turbulencia, todas ellas parten de
las ecuaciones de Navier-Stokes (Bird y col., 2001; Davidson, 2004; Pope, 2012; Slattery,
1999; Wilcox, 1993). Estas aproximaciones utilizan términos adicionales para describir el
comportamiento de la viscosidad turbulenta como funciéon de la generacién de energia y
su disipacién. Cuando estas ecuaciones se expresan como una ecuacion algebraica se les
conoce como modelos de cero ecuaciones (zero-equation models), cuando se expresan como
ecuaciones diferenciales parciales se les refiere como modelos de una ecuaciéon o modelo de
dos ecuaciones (one-equation models o two equation models), dependiendo del nimero de
ecuaciones diferenciales parciales que componen el modelo. Dentro de las aproximaciones
de turbulencia utilizando las ecuaciones RANS se tienen varios modelos, los cuales se
describen a continuacion.

+pV - (VW) = =VP + pg + puV>v — pV - v'v/ (3.1)

3.1.1.2. Modelo Spalart-Allmaras

El modelo Spalart-Allmaras resuelve el campo de velocidad en funcién de la viscosidad
turbulenta sin hacer uso de funciones de pared. El modelo dado por la Ec. 3.2, fue
originalmente desarrollado para aplicacién en aerodindmica (Pope, 2012).

Do ()
gt v (“—w(t>> +S, (3.2)

Oy

Donde o, = 2/3 y el término fuente S, es una funcién de la viscosidad laminar
y la viscosidad turbulenta, de la vorticidad y de la distancia a la pared mas cercana.
Diversos estudios reportados en la literatura muestran que este modelo tiene problemas
de precisién al momento de calcular el campo de velocidad para flujos por arrastre. Una
de sus ventajas es que presenta estabilidad numérica.

3.1.1.3. Modelo k-¢

El modelo x — € es el mas utilizado en CFD para simular las caracteristicas principales
del flujo turbulento. Este modelo, dado por las Ec. 3.3 y 3.4, estd conformado por dos
ecuaciones que describen la energia cinética turbulenta y la disipacién de la energia.

Ok

Em-vf@:v-(v(t)wﬂc—g (3.3)
De v G. €

—=V. — — Cp— 4
Dt v ( Oc VG> +Ca K Ceo K (3.4)

cuyas constantes estan definidas como:
Coq=144,:C=192;0, =13 (3.5)
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las cuales fueron obtenidas experimentalmente bajo condiciones especificas de fluido
y el tipo de flujo.

Este modelo fue disenado principalmente para el estudio de flujos con caidas de presién
relativamente pequenas y flujos con recirculacién; sin embargo, al usarlo en el estudio de
sistemas que operan con caidas de presién apreciables o geometrias confinadas, suele tener
problemas de precision en las zonas cercanas a la pared ya que una de las suposiciones
mas importantes que se asume en este modelo es que la viscosidad turbulenta es isotropa,
esto quiere decir que la relacién entre el esfuerzo de Reynolds y la tasa de deformacion
es la misma en todas las direcciones (Pope, 2012).

3.1.1.4. Modelo x —w

Asi como el modelo k—e¢, el modelo kK —w también esta constituido por dos ecuaciones,
una que describe la energia cinética turbulenta x, la cual esta dada por la Ec. 3.3, y
la segunda ecuacion que describe la tasa de disipacién de energia cinética especifica o
frecuencia de turbulencia w (w = €/k) dada por la Ec. 3.6, la cual tiene lugar a nivel de
la micro escala mientras que la tasa de disipacién es la tasa de transferencia de energia
turbulenta que se transfiere a la micro escala.

Duw v® Gw

— =V —Vw| +Cp— — Cow? 3.6

Dt (O_w wl K w2 ( )

A diferencia del modelo xk — €, el modelo kK — w presenta una mayor precision en la

estimacion del campo de velocidad en las regiones cercanas a la pared, asi también este

modelo se utiliza de manera confiable en sistemas que operan bajo gradientes de presién
apreciables, sin embargo, a un costo computacional mayor (Pope, 2012).

3.1.1.5. Modelo SST

El modelo de turbulencia k—w presenta buenos resultados, incluso mejor que el modelo
Kk — € en las zonas cercanas a la pared. Sin embargo, x — w ha mostrado que el calor de
w lejos de las regiones cercanas a la pared se ve fuertemente influenciado por la corriente
libre del sistema. Por otro lado, el modelo x — € tiene un comportamiento superior a kK — w
en las regiones alejadas de las capas de flujo cercanas a las fronteras, pero inferior en las
zonas cercanas a las frontera. Para incluir las mejores caracteristicas de cada modelo se
propuso combinar diferentes elementos de ambos modelos para formar un nuevo modelo
de turbulencia de dos ecuaciones conocido como SST (Shear-Stress Transport, por sus
siglas en inglés)(Ec. 3.7 y 3.8).

p(v-V)e=V-[(n+ /L(t)UN) Vk| + P — Bjpwr (3.7)
p(0-V)w=V [t uo) V] + - f5pP — pfe? +2(1 = ) 755 (38)

Este modelo permite obtener resultados computacionales mas precisos que k—€ y k—w,
y puyede utilizarse en el estudio de sistemas que presentan geometrias intrincadas y que
operan bajo gradientes de presion apreciables, pero a un costo computacional mucho mas
elevado (Pope, 2012). Este modelo calcula la viscosidad turbulenta basado tnicamente
en la velocidad local del fluido y la distancia a la pared mas préxima.
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3.1.1.6. Direct Numerical Simulation (DNS)

Las ecuaciones de observacion en su forma diferencial referidas a la ecuacién de Navier-
Stokes pueden ser resueltas numéricamente para predecir la transicién, asi como la evo-
lucién de la turbulencia, de hecho, la ecuacion de Navier-Stokes puede utilizarse para
predecir el campo de velocidad para cualquier escala de la turbulencia, a esta aproxima-
cién se le conoce como simulaciones numéricas directas o DNS por sus siglas en inglés.
Su objetivo es resolver la ecuacion de Navier-Stokes para todas las escalas de turbulen-
cia en un intervalo de tiempo en el que la propiedades del fluido alcancen un equilibrio
estadistico. La longitud caracteristicas de los remolinos més pequenos, n, se estima de la
siguiente forma:

n="0 (Re_3/4l*) (3.9)

Donde [* es el tamano de los remolinos mas grandes. Conforme el niimero de Reynolds
incrementa, el tamano 7 se vuelve cada vez mas pequeno, por lo que la malla debe refinarse
de tal manera que el tamano minimo del elemento sea del orden de magnitud de 7. Sin
embargo, a la fecha no existe la tecnologia computacional que permita resolver DNS para
todas las escalas de la turbulencia para cualquier sistema (Davidson, 2004; Pope, 2012;
Wilcox, 1993).

3.1.1.7. Large Eddy Simulation (LES)

LES es una aproximacién que se encuentra entre la aproximacién de DNS, donde
todas las escalas de la turbulencia pueden ser computadas de manera directa a partir
de las ecuaciones de Navier-Stokes y la aproximacién de las RANS. En la aproximacién
de LES los fenémenos en la micro escala se filtran a partir de las ecuaciones de Navier-
Stokes, donde solo se resuelven para los movimientos de la macro escala de la turbulencia
los cuales en su mayoria son responsables del transporte de cantidad de movimiento y
energia y que son altamente dependientes de las condiciones de flujo y de la geometria
considerada (Davidson, 2004; Pope, 2012; Wilcox, 1993).

3.2. Evaluacién de los modelos de turbulencia y Navier-
Stokes

En este trabajo se evaluaron distintos modelos para describir el campo de velocidad
en el lecho empacado descrito en el capitulo 2.

Primero, se realizaron simulaciones de prueba en un lecho empacado de 8 cm de altura
utilizando las condiciones de operacion reportadas en la Tabla 2.7 para todos los casos
y donde cuya geometria no presentaba contacto de particulas axial (Apéndice A). El
primer modelo de turbulencia que se utilizé es el modelo de turbulencia k — €, ya que en
la literatura (Dixon y col., 2013; Guardo y col., 2005; Malang y col., 2015; Nijemeisland
y Dixon, 2004) es el modelo més utilizado y aparentemente el que mejores proporciona
resultados cuando describen los perfiles de velocidad en un lecho empacado. En la Figura
3.2 se presentan las lineas de corriente asociadas a la velocidad obtenidas con el modelo
k — € a un Re, de 761.
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Figura 3.2: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con el
modelo k — € para un Re,=761 a) corte transversal (4 cm) y b) corte frontal (r=0).
Geometria 8 cm. Malla 1.

Estas simulaciones son cuestionables ya que la velocidad méaxima del sistema se en-
contraban en la superficie del tubo, donde la velocidad debia ser cero. Este resultado llevo
a evaluar otros modelos de turbulencia para describir el campo de velocidad, donde se
buscaba tener un modelo de turbulencia que permitiera mejorar el tiempo de computo y
que ademas predijera resultados confiables.

En ese sentido, se evalud el modelo de turbulencia SST que fue utilizado por Dixon
y col. (2011) en su estudio para describir el flujo alrededor de una esfera. En las Figuras
3.3 se muestran las lineas de corriente asociadas al campo de velocidad obtenidas con
el modelo de turbulencia SST, donde se observa que en comparacién con los resultados
obtenidos con el modelo k — €, se obtienen perfiles de velocidad similares a aquellos que
se han observado experimentalmente para esta clase de sistemas (Dixon y col., 2013;
Wehinger, 2016); es decir, la velocidad méxima del sistema se encuentra en las zonas
intersticiales, donde los esfuerzos de corte son minimos. En la pared, la velocidad tiende
a cero, ya que es en donde los esfuerzos cortantes tienden a ser maximos.
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Figura 3.3: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con el mo-
delo SST para un Re,=761 a) corte transversal (4 cm) y b) corte frontal (r=0). Geometria
8 cm. Malla 1.

Las diferencias que se muestran en las Figuras 3.2 y 3.3 entre el modelo k — € y
el modelo SST, se atribuye principalmente a que en Comsol Multiphysics 5.2 el modelo
k—e requiere funciones de pared que generen menos incertidumbre (Nijemeisland y Dixon,
2001). Estudios han reportado que el modelo k — € no muestra buenos resultados cuando
se tienen geometrias con superficies curvas, como la de éste estudio (Malang y col., 2015).
Por otra parte, el modelo SST requiere de un costo computacional intratable en nuestro
grupo de investigacién para resolver todas las escalas de la turbulencia. A las condiciones
que se realizaron las simulaciones, esencialmente de mallado, el modelo SST no predice
de manera precisa el campo de velocidad en las zonas intersticiales del empaque.

Otro ejercicio que se hizo fue evaluar la ecuacién de Navier-Stokes y comparar los
resultados con los predichos con el modelo SST (Figura 3.4). Al comparar las simulaciones
computacionales, la solucién del modelo SST predice perfiles de velocidad idénticos a los
predichos con la ecuacién de Navier-Stokes (Figuras 3.3 y 3.4) a distintos Re, (96-761).
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Figura 3.4: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con la
ecuacién de Navier-Stokes para un Re,=761 a) corte transversal (4 cm) y b) corte frontal
(r=0). Geometria 8 cm. Malla 1.

Esto, al no estar en escalas de turbulencia, pareciese cuestionable, ya que el rango
de Re que se estudia aqui (Castillo-Araiza y col., 2007; Nijemeisland y Dixon, 2004), se
ha reportado como régimen de flujo turbulento para lechos empacados con estas carac-
teristicas, no obstante, todas las aproximaciones de los modelos de turbulencia parten de
la ecuacién de Navier-Stokes; es por eso que los estos resultados son validos (Davidson,
2004; Pope, 2012; Wilcox, 1993), aunque esto se requiere revisar en estudios a futuro.
Por ahora, es importante comentar que el modelo de turbulencia SST y la ecuaciéon de
Navier-Stokes describieron cualitativamente y cuantitativamente el campo de velocidad;
sin embargo, el tiempo de computo para resolver el sistema con la ecuacion de Navier-
Stokes era una tercera parte del tiempo de computo que se requeria para resolver el
sistema con el modelo SST. Por estas razones, para realizar el estudio de la dinamica del
fluido en el lecho empacado y para estudiar su impacto en la transferencia de calor se
utilizé la ecuacion de Navier-Stokes.

3.3. Campo de velocidad en el lecho empacado

En la Figura 3.5 se muestra un corte del lecho empacado a una longitud de 0.222
cm para un RE de 2090: en este corte se presenta el campo de velocidad utilizando una
malla con las caracteristicas descritas en el capitulo 2. En esta figura se observa que la
velocidad cerca de las superficies solidas, empaque y pared del lecho, tienden a cero debido
a los efectos de no deslizamiento. No obstante, también se observa la presencia de zonas
de alta velocidad, cerca de la pared del tubo y a un diametro de particula de la pared,
en magnitudes similares a las que se han observado experimentalmente (Castillo-Araiza,
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2004). La mayor velocidad es alrededor de 5 veces la velocidad superficial de la entrada
del lecho.

En la Figura 3.6 se muestran las lineas de corriente asociadas al campo de velocidad
a un corte a una longitud de 0.222 cm para un Re de 2090. Las lineas de corriente
muestran el patrén de flujo en el lecho empacado. Estas, a pesar de que tienen un patron
ordenando, presentan ligeras deformaciones debido a los cambios en la contraccion y
expansion de intersticios dentro de la geometria del empaque. Incluso se observan zonas
donde se forman remolinos, dando como resultado un disminuciéon de la magnitud de la
velocidad en estas regiones.

En la Figura 3.7 se muestran las lineas de corriente asociadas al campo de vorticidad
para un Re de 2090. Aqui se observa que los vortices se establecen esencialmente en las
zonas intersticiales; sin embargo, al observar las zonas cercanas a las superficies de las
particulas y de la pared del tubo, se tienen lo valores maximos de la vorticidad, ya que
en estas superficies es donde se origina la vorticidad para después dispersarse a las zonas
intersticiales.

Figura 3.5: Distribucion del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacién de
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090. V;,=1.2431 [m/s].
Geometria 41 ¢cm con contacto axial.
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Figura 3.6: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090. V,,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.

Figura 3.7: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090. V;,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.8: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] a) Re=264; Vi,ge264= 0.1569 [m/s]
y b) Re=264; V,gea090= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.

Figura 3.9: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] a) Re=264; V;,re264= 0.1569 [m/s] y
b) Re=264; Vi,re2000= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 ¢cm con contacto axial.

En las Figuras 3.8 y 3.9 se muestran las lineas de corriente asociadas al campo de
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velocidad y las lineas de corriente asociadas al campo de vorticidad para el Re 264 y el
Re de 2090, ambas figuras muestran resultados similares a distintos Re. Es importante
observar que para el Re mas pequeno con el que se trabajo la velocidad méaxima se localiza
en las zonas intersticiales cercanas a la pared, mientras que conforme va aumentando el
niumero de Reynolds la velocidad maxima se desplaza a aquellas zonas donde se reduce
el area de flujo cercana a la pared. En estas figuras también se observa como la velocidad
disminuye a un didmetro de particula de la pared como consecuencia de la vorticidad que
se genera en esta zona.

Debido a la naturaleza del campo de velocidad en el lecho empacado, una vista tridi-
mensional de una porcion del lecho empacado permite hacer un analisis de la interaccion
de las tres componentes del campo de velocidad dentro del sistema y tener mas claridad
sobre el patron de flujo. En las Figuras 3.10, 3.11 y 3.13 se observan las lineas de corriente
asociadas a la velocidad para un corte tridimensional de una seccion del lecho empacado
desde diferentes perspectivas para un Reynolds de 2090; en este corte se observa que las
lineas de corriente que estan asociadas con la velocidad adimensional en el lecho tienen u
patron en el cual no presentan deformaciones considerables, y esencialmente su forma se
debe a la estructura del empaque. En esta figura también se observa el comportamiento
de las lineas de corriente en las zonas donde se tiene una mayor magnitud de la velocidad
adimensional, que es hasta 5 veces la velocidad superficial a la entrada del lecho.

En la Figura 3.14, se muestran las lineas tipo flecha asociadas al campo de velocidad en
el lecho empacado para un Re de 2090, las cuales corroboran lo mencionado anteriormente,
que el campo de velocidad no presenta deformaciones apreciables en el patron de flujo,
de tal forma que el fluido se mueve de manera ordenada a través del lecho empacado.

38



Figura 3.10: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado a un Re=2090; V,,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.11: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista frontal) a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.12: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.13: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.14: Lineas de flecha asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.

En las Figuras 3.15, 3.16 y 3.17 se muestran las lineas de corriente asociadas a la
vorticidad para un corte tridimensional de una seccién del lecho empacado desde diferentes
perspectivas para un Reynolds de 2090. Al hacer un anélisis de las lineas de corriente
asociadas al campo de vorticidad, la cual representa el producto cruz del campo de
velocidad, prueban que no hay deformaciones apreciables en el campo de velocidad ni
formacion de remolinos fractales en su patron de flujo los cuales caracterizan al régimen
turbulento.
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Figura 3.15: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
las ecuaciones de Navier-Stokes en una seccion del lecho empacado a un Re=2090; V,,,=
1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.16: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.17: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con las
ecuaciones de Navier-Stokes en una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un
Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.

En la Figura 3.18 se muestra un corte tridimensional de las lineas de corriente de
vorticidad y las lineas de flecha asociadas al campo de velocidad para un Re de 2090. Al
relacionar las lineas de corriente del campo de vorticidad y las lineas de flecha del campo de
velocidad adimensional se puede observar la interaccién del campo de velocidad y el campo
de vorticidad, las lineas de flecha del campo de velocidad avanzan ordenadamente en la
misma direccion del flujo, por lo que para las condiciones de operacién y las caracteristicas
del lecho estudiado en los experimentos de Castillo-Araiza (2004), en los cuales estan
basadas las simulaciones computacionales realizadas en este proyecto de investigacion.
Los resultados muestran que el régimen de flujo no es turbulento como se suponia en
estudios reportados en la literatura (Aparicio-Mauricio y col., 2017; Castillo-Araiza y col.,
2007), a pesar de la estructura geométrica del empaque y de los niimeros de Reynolds de
operacion experimentales.
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Figura 3.18: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional y lineas de fle-
cha asociadas a la velocidad obtenidas obtenidas con las ecuaciones de Navier-Stokes en
una seccién del lecho empacado(vista transversal) a un Re=2090; V;,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.

En la Figura 3.19 se presentan los perfiles de velocidad promedio adimensional para
todos los Re de operacién del lecho empacado. Al evaluar la velocidad promedio adimen-
sional a diferentes valores de Re se puede observar que la velocidad maxima se encuentra
en los intersticios del empaque, y que conforme aumenta el niimero de Re esta velocidad
maxima aumenta.
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Figura 3.19: Perfiles de velocidad promedio adimensional en funcién del radio del lecho
empacado adimensional a diferentes Re de operacién obtenidos mediante CFD. Geometria
41 cm con contacto axial.

Sin embargo, en la Figura 3.20, al comparar los resultados a nivel de CFD con las
predicciones de los modelos de las aproximaciones clasicas para un lecho empacado con
la misma relacién de didmetro de tubo particula a un Re, de 702, el cual es equivalente al
Re de 2090 utilizando en las simulaciones computacionales de este trabajo al hacer una
correccién de escala asociada al didmetro de lecho empacado, los perfiles de velocidad
obtenidos con CFD no se ajustan a los reportados en la literatura. Lo cual se puede
deber a que las aproximaciones ingenieriles, sobre predicen la velocidad cerca de la pared
(Aparicio-Mauricio y col., 2017). Otras razones podrian estar relacionadas con la fracciéon
vacia, que en los modelos aproximados se considera como una funcién del radio siendo
efectiva en la coordenada tangencial y axial. Por otro lado, en las simulaciones a nivel
de CFD, la geometria se construyo sin la presencia de irregularidades simétricas; sin
embargo, en la realidad, la disposicién espacial de las particulas va cambiando a lo largo
del lecho, aunque el empaque presenta un arreglo geométrico contante. Es por eso que,
en los estudios desarrollados en CFD es necesario construir la geometria del sistema a
estudiar con la mayor precision posible, lo cual no se ha resuelto para lechos empacados
en la literatura (Dixon, 2017; Partopour y Dixon, 2016; Wehinger, 2016).
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Figura 3.20: Comparacién perfiles de velocidad radial obtenido con CFD y aproximaciones
clésicas a Re=2090 y su equivalente experimental de Re,= 702. Geometria 41 cm con
contacto axial.

También es posible que estas diferencias se deban a la malla construida en las simula-
ciones computacionales, ya que entre mas fina sea la malla, la solucién sera mas precisa,
capturando mayor informacién de lo que esta ocurriendo en la micro escala; sin embargo,
debido a las limitaciones computacionales que se tienen en nuestro grupo de investiga-
cién, no fue posible construir una mejor malla. Por lo que es recomendable para trabajos
futuros reformular y refinar la malla conforme se aumente el nimero de Re de operacién
en el lecho.

Otras de las razones por las cuales los perfiles de velocidad obtenidos en CFD son
distintos a los predichos por los modelos aproximados se debe a las suposiciones conside-
radas en las aproximaciones ingenieriles, ya que en la mayoria de los casos se desprecia
la componente axial y angular de la velocidad. CFD considera las tres componentes del
campo de velocidad en el flujo a lo largo del sistema. Esto permite estudiar cémo son
los cambios en el campo de velocidad a lo largo del lecho empacado sin la necesidad
de recurrir a los métodos invasivos de medicion de estas propiedades experimentales asi
como calcular la permeabilidad del lecho.
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3.4. Caida de presion

La caida de presion en el lecho esta relacionada con la velocidad intersticial, de aqui
la necesidad de estudiarla a lo largo del lecho.

En la Figura 3.21, se muestra el perfil de presion axial para un Re de 2090, donde
se puede observar que la relacién entre la altura del lecho empacado y el gradiente de
presién tienen una relacién lineal, como se ha observado experimentalmente (Castillo-
Araiza, 2008) y con modelos pseudo-empiricos (Aparicio-Mauricio y col., 2017). En la
Figura 3.22, se muestra el perfil de presién como una funcién del radio adimensional del
lecho para el mismo Re de 2090 donde se muestra como la presién varia a lo largo de la
coordenada radial como consecuencia de la presencia del empaque y los mecanismos de
friccién en la superficie de éste.

Figura 3.21: Perfiles de presién promedio adimensional en funcién de la longitud del lecho
adimensional para un Re=2090. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 3.22: Perfiles de presiéon promedio adimensional en funcién del radio del lecho
adimensional para un Re=2090. Geometria 41 cm con contacto axial.

En las Figuras 3.23 y 3.24, se muestra un corte del perfil de presién asociado a las
lineas de corriente para un Re de 2090, donde se observa cémo en las zonas en las que la
presion es menor, la velocidad del flujo aumenta considerablemente, de igual forma en la
zonas en las que la presion es mayor, la velocidad es menor que en las zonas de mayor
presion del fluido.
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Figura 3.23: Distribucién de la presiéon adimensional obtenida con las ecuaciones de
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090. V,,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.

Figura 3.24: Distribucion de la presiéon adimensional asociada a las lineas de corriente de
velocidad adimensional obtenidas con las ecuaciones de Navier-Stokes a un corte trans-
versal z=0.222 [cm]| para un Re=2090. V;,= 1.2431 [m/s]. Geometria 41 cm con contacto

axial.
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Capitulo 4

Transporte de calor

4.1. Lecho adiabatico

4.1.1. Temperatura axial y radial

Dentro del lecho empacado existen diversos mecanismos de transporte de calor que
intervienen en cémo se disipa la energia térmica en el sistema. La dinamica de fluidos
afecta estos mecanismos de transporte. En esta seccion se presentan los resultados de las
simulaciones computacionales en donde se acopla el transporte de cantidad de movimien-
to con el transporte de calor en un lecho empacado bajo las condiciones de operacion
presentadas en el capitulo 2.

En la Figura 4.1 se muestra una vista frontal de la distribucion de temperatura adimen-
sional en el lecho empacado, que opera de forma adiabatica a un Re de 264. Se presentan
dos casos: uno donde se considera contacto axial entre particulas(Figura 4.1-a); y otro
donde no se considera contacto axial entre éstas (Figura 4.1-b). Se puede observar que
en la zona cercana a la fuente de calor (parte superior del lecho) es donde se tienen el
mayor gradiente de temperatura, lo cual es de esperarse, ya que el lecho se alimenta con
un flujo de aire a temperatura ambiente por la parte inferior del lecho. Este gradiente de
temperatura en el lecho es consecuencia de que el mecanismo de transferencia de calor
convectivo domina con respecto al mecanismo conductivo. La Figura 4.1 muestra la ne-
cesidad de considerar el contacto entre particullas a nivel de CFD (Dixon y col., 2013;
Wehinger, 2016).

El nimero de Péclet (Pe) permite identificar la contribucién de los mecanismos con-
vectivos con respecto de los conductivos. Para este caso de estudio, a todos los Re de
operacién (264-2090) se obtuvieron valores de Pe >>1(188-1488), indicando que la trans-
ferencia de calor por conveccién domina sobre la transferencia de calor por conduccion.
Sin embargo, es importante resaltar que la transferencia de calor por conduccién es la
principal forma de disipacion de energia de la fuente de calentamiento a lo largo del lecho,
por esta razén los gradientes de temperatura se aprecian solo en los primeros centimetros
cerca de la lampara. Al hacer un anélisis para distintos nimeros de Re con relaciéon al
ntimero de Pe (Tabla 4.1), el nimero de Péclet aumenta conforme el Re crece, por lo que
es evidente que la conveccion gobierna el sistema.
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Figura 4.1: Distribucion de la temperatura adimensional a un corte frontal en =0 para
un Re=264 a) Geometria con contacto axial y b) Geometria sin contacto. T;,= 293.15
[K]. Fuente de calentamiento en la parte superior.

Tabla 4.1: Relacion entre el nimero de Reynolds y el nimero de Péclet a las condiciones
de estudio.

Re Pe
264 188
526 374
1054 751
1583 1127
2090 1488

En el caso de la transferencia de calor radial, en la Figura 4.2 se muestra la distribu-
cién de temperatura adimensional a un corte transversal al paso del flujo a una longitud
de 39 cm del lecho empacado cuya geometria presenta unicamente contacto axial entre
particulas. La distribucién de temperatura mostrada es la que se obtiene a un Re=264
cuando el fluido se alimenta a una temperatura de 293.15 K. Si bien el lecho es adiabético,
se identificé una diferencia de temperatira radial de 23°C entre el centro y la pared del
lecho empacado. Como se observa, las particulas son las que presentan las temperaturas
mayores, mientras que las zonas donde el aire fluye tienden a presentar los valores de
temperatura menores. La diferencia de temperaturas se debe a la forma en la que se con-
sider6 el contacto entre particulas y el contacto entre la pared del tubo y las particulas.
En estas simulaciones se resalta la importancia de considerar el contacto entre super-
ficies solidas en simulaciones a nivel de CFD, que en varios estudios se ha despreciado
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(Dixon y col., 2005; Guardo y col., 2005; Nijemeisland y Dixon, 2004), y en otros se han
propuesto aproximaciones que manejan parametros geométricos de ajuste para describir
observaciones, lo que esta en contradiccién con el enfoque de CFD (Dixon y col., 2013;
Wehinger, 2016).

Figura 4.2: Distribucién de la temperatura adimensional a un corte transversal en z=0.22
[cm] para un Re=264. T;,= 293.15 [K]. Geometria 41 cm con contacto axial.

En la Figura 4.3, se superponen las lineas de corriente asociadas a la velocidad la
distribucion de temperatura adimensional cuando el Re=264 a una altura de 39 cm
y cuando la temperatura de entrada es igual a 293.15 K y cuya geometria presenta
unicamente contacto axial entre particulas. Se observa que en zonas donde la velocidad es
mayor se relaciona con zonas donde la temperatura es menor y viceversa. Especificamente,
donde dominan los esfuerzos de corte viscoso, los fendmenos conductivos dominan sobre
los convectivos, y viceversa, explicando el campo de temperatura adimensional que se
observa en el lecho que opera de manera adiabatica (Figura 4.2).
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Figura 4.3: Distribucion de la temperatura adimensional y lineas de corriente de velocidad
adimensional a un corte transversal en z=0.22 [cm| para un Re=264. T;,= 293.15 [K].
Geometria 41 cm con contacto axial.

Figura 4.4: Distribucién de la temperatura adimensional y lineas de corriente de vorticidad
adimensional a un corte transversal en z=0.22 [cm| para un Re=264. T;,= 293.15 [K].
Geometria 41 cm con contacto axial.

Otra forma de entender la distribucion de temperatura adimensional que se muestra
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en la Figura 4.2 es mediante el campo de vorticidad que se presenta en la Figura 4.4, en
la cual se muestra el campo de vorticidad del lecho empacado cuando el Re=264 a una
altura de 39 cm y cuando la temperatura de entrada es igual a 293.15 K y cuya geometria
presenta tinicamente contacto axial entre particulas. En esta figura, se sobrepone el campo
de vorticidad con el campo de temperatura adimensional. Las zonas en las que se forman
los vértices, las cuales corresponden a aquellas zonas intersticiales, es donde se forman
los vértices mas pequenos, y coincide con la zona en la que se disipa mejor la energia
térmica.

4.1.2. Temperatura promedio axial y radial

Al realizar un andlisis de la magnitud de la temperatura adimensional promedio a lo
largo del lecho para todos los Re (264-2090) (Figura 4.5) se observa que se tienen gra-
dientes de temperatura en los primeros centimetros del lecho cuando la temperatura de
entrada es igual a 293.15 K y cuya geometria presenta unicamente contacto axial entre
particulas. La temperatura maxima se tiene en la parte superior del lecho , mientras
que en la parte inferior donde se alimenta el flujo de aire se tiene la temperatura mini-
ma. Al comparar los perfiles de temperatura a diferentes Re de operacion, es evidente
que mientras se aumenta el Re, el gradiente de temperatura dentro del sistema disminu-
ye. Al aumentar la velocidad de alimentacion, el transporte de cantidad de movimiento
convectivo se favorece teniendo una mejor disipacion de energia en el sistema.

En la Figura 4.6, se presenta la variaciéon en el radio de los perfiles de temperatu-
ra adimensional, promediados axialmente y angularmente, a diferentes Re. Se observan
gradientes de temperatura adimensional radiales a todos los Re, donde, al incrementar
el nimero de Re, el gradiente radial de la temperatura adimensional disminuye como
una consecuencia de la disipacién del calor en el lecho empacado por un mecanismo de
transferencia de calor convectivo.
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Figura 4.5: Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcién de la longitud del
lecho adimensional a diferentes Re de operacién. T;,= 293.15 [K]. Geometria 41 ¢cm con
contacto axial.
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Figura 4.6: Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcién del radio del lecho
adimensional a diferentes Re de operacion. T;,= 293.15 [K]. Geometria 41 cm con contacto
axial.

4.1.3. Comparacién con las observaciones experimentales

Al hacer una comparacion cualitativa entre los perfiles de temperatura axial obtenidos
con las simulaciones computacionales y los datos observados por Castillo-Araiza (2004)
(Figura 4.7), se observa una tendencia similar en los perfiles de temperatura para Re,
equivalentes a los Re utilizados en las simulaciones desarrolladas en este trabajo.
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Figura 4.7: Perfiles de temperatura en funcién de la longitud del lecho experimental
(Castillo-Araiza, 2004)

Sin embargo, al comparar cuantitativamente los resultados de CFD con los obtenidos
experimentalmente para Re equivalentes (Figura 4.8), es clara la discrepancia en los per-
files de temperatura axial. Existen diversas razones por las cuales se observan diferencias
significativas entre los resultados obtenidos mediante CFD y las observaciones experi-
mentales. Una de ellas, se debe a que no se consideré el contacto radial entre particulas
del empaque en las éstas simulaciones a nivel de CFD.
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Figura 4.8: Comparacién perfil de temperatura obtenido en CFD (geometria con contacto
axial) a Re=264 y su equivalente experimental a Re,= 96 en funcién de la longitud del
lecho.

Debido a lo anterior, se realizaron simulaciones computacionales donde se construyé
una geometria en la que las particulas presentaban un contacto axial y radial tipo ensam-
ble para Reynolds de 264 y 2090 con el fin de observar si esto tenia un efecto significativo
en la transferencia de calor en el sistema 4.9 y 4.10. En las Figuras 4.11 y 4.12 se muestran
los resultados de estas simulaciones para un Re de 264, donde se observa cémo el contacto
radial entre particulas tiene un efecto significativo en los perfiles de temperatura axial y
radial. En términos del gradiente de temperatura axial, este se tuvo en 20 cm del lecho,
a diferencia de los resultados despreciando el contacto radial entre particulas, donde el
gradiente de temperatura axial (Figura 4.11) era apreciable tinicamente en 10 cm del
lecho empacado, teniendo en ambos casos la maxima temperatura donde se ubicaba la
fuente de calentamiento, y la minima temperatura donde entraba el flujo de aire.
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Figura 4.9: Geometria del lecho empacado en CFD con contacto radial y axial entre
particulas (vista transversal).

Figura 4.10: Geometria del lecho empacado en CFD con contacto radial y axial entre
particulas (vista frontal).
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Figura 4.11: Distribucién de la temperatura adimensional a un corte frontal en r=0y a
un Re=264, T;,= 293.15 [K]|. Geometria 41 cm con contacto axial y radial. Fuente de
calentamiento en la parte superior del lecho.

Figura 4.12: Distribucién de la temperatura adimensional y lineas de corriente vorticidad
adimensional a un corte transversal en z=0.222 [cm| y a un Re=264, T;,= 293.15 [K].
Geometria 41 c¢m con contacto axial y radial. Geometria 41 c¢m con contacto axial y

radial.
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En la Figura 4.13, se muestra una comparacion de los perfiles de temperatura axiales
para un Re de 264 cuando la geometria del sistema presenta un contacto axial y radial, asi
como cuando la geometria sélo presenta contacto axial, y cuando la geometria no presenta
contacto entre particulas. Es evidente que los perfiles de temperatura con contacto de
particulas difieren considerablemente con los obtenidos en las simulaciones cuando no se
considera contacto entre las particulas. El mayor gradiente de temperatura se presenta
al considerar un contacto axial y radial entre particulas, indicando que a nivel de CFD
el mecanismo de transporte de calor por conduccion se favorece.

Figura 4.13: Distribucién de la temperatura adimensional a un corte frontal en r=0 para
un Re=264 a) Geometria con contacto axial y radial, b) Geometria con contacto axial y
¢) Geometria sin contacto. T;,= 293.15 [K]. Fuente de calentamiento en la parte superior.

Al comparar las observaciones experimentales con los resultados de CFD, se observa
en la Figura 4.14 que al incrementar los puntos de contacto entre particulas se favorece
la transferencia de calor por conduccion entre particulas, teniendo una tendencia similar
a las observaciones experimentales de temperatura. Esto indica que la descripcién de las
observaciones depende fuertemente de los puntos de contacto entre particulas, siendo la
principal limitacién cuando se evaltia un lecho empacado a nivel de CFD.
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Figura 4.14: Comparacién perfil de temperatura obtenido en CFD para geometrias con
contacto axial (negro) y con contacto axial y radial (verde) a Re=264 y su equivalente
experimental a Re,=96 en funcién de la longitud del lecho.

4.1.4. Efecto de la conductividad térmica

Debido a la incertidumbre sobre la configuracion geométrica del lecho empacado tam-
bién se realizé un analisis sobre el comportamiento de los perfiles de temperatura en el
lecho empacado al variar la conductividad térmica del material, con el fin de estudiar
como se comporta el sistema bajo estas condiciones, y evaluar si posible aplicacién para
describir las observaciones de temperatura experimentales. Como se esperaba, al aumen-
tar este parametro, se favorece el transporte de calor por conduccién, por lo que la region
donde se tiene el gradiente de temperatura también incrementa, lo cual se asimila mas a
las observaciones experimentales (Figura 4.15).
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Figura 4.15: Temperatura puntual adimensional en funcién de la longitud del lecho adi-
mensional a diferentes conductividades térmicas Re=264 (r=0). Geometria con contacto
axial.

4.1.5. Analisis en estado no estacionario

Finalmente, se llevaron a cabo simulaciones en estado transitorio. En la Figura 4.16,
se presenta la transicion de un perfil de temperatura axial para el Re=264 y cuando la
temperatura de entrada es igual a 293.15 K y cuya geometria presenta tinicamente con-
tacto axial entre particulas. En el estudio de Castillo-Araiza (2004) también se estudi6 la
dinamica del sistema experimental, en el que para el caso adiabatico el estado estacionario
se alcanza en un tiempo aproximado de una hora. En las simulaciones realizadas en CFD
no se logro alcanzar el estado estacionario ya que las capacidades computacionales con las
que nuestro grupo de investigacién cuenta no fueron suficientes para satisfacer las exigen-
cias numéricas en la solucion del sistema con las caracteristicas de malla y geométricas
de nuestro lecho. Sin embargo, se logré describir hasta los 45 segundos adimensionales,
que en tiempo dimensional equivale a 22.8 min.

Como se puede observar este perfil no presenta la tendencia que mostraban los perfiles
de temperatura en estado estacionario para este Re de operacién por falta de tiempo de
computo.
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Figura 4.16: Temperatura puntual adimensional en funcién del tiempo adimensional para
un Re=264 (r=0). Geometria 41 cm con contacto axial.

4.2. Lecho no isotérmico y no adiabatico

4.2.1. Temperatura axial y radial

En las Figuras 4.17 y 4.18 se muestran los perfiles de temperatura, axial y radial
respectivamente para un Re de 492 bajo condiciones de operacién no isotérmicas y no
adiabaticas. en estas simulaciones la fuente de calentamiento se encuentra en las paredes
del tubo, de tal forma que la funciéon que describe como cambia la temperatura a lo largo
de la pared del lecho corresponde a un polinomio de segundo orden (Castillo-Araiza,
2004), como el que se presenta en la Ec. 2.8. En este experimento se alimenta un flujo de
aire por la parte superior del lecho por lo que las menores temperaturas se encuentran en
esta regién del sistema.
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Figura 4.17: Distribucién de temperatura adimensional a un corte frontal r=0 para un
Re=492. T,,=352.15 [k]. Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41 cm
con contacto axial.

Figura 4.18: Distribuciéon de temperatura adimensional a un corte transversal z=0.12
[cm] para un Re=492. T,,=352.15 [k]. Fuente de calentamiento en la pared del lecho.
Geometria 41 cm con contacto axial.

En la Figura 4.19 se muestra la distribucién de la temperatura asociada a las lineas
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de corriente de velocidad en funcién del radio del lecho a un Re=492 cuando la geometria
presenta contacto axial. Al sobreponer las lineas de corriente indicando la magnitud
de la velocidad local, se observa que la transferencia de calor se favorece en la zonas
donde la velocidad local es mayor, a un didmetro de particula y cerca de la pared. En
términos de vorticidad y el campo de temperatura adimensional (Figura 4.20) en las
zonas intersticiales donde se genera vorticidad se tiene una disipacién de energia mayor
que en zonas donde no hay generacion de vortices.

En la zona centro del lecho la vorticidad es menor y las resistencias a la transferencia
de calor aumentan, ya que los mecanismos de condicién son dominantes, de tal forma que
del centro del lecho a la regién cercana a la pared provoca la generacién de gradientes de
temperatura de hasta 63.38 © C a la posicion axial que se presenta en la Figura 4.20.

Figura 4.19: Distribucién de temperatura adimensional y lineas de corriente velocidad
adimensional a un corte transversal en z=0.12 [cm| para un Re=492. T;,= 352.15 [K].
Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 4.20: Distribucién de temperatura adimensional y lineas de corriente vorticidad
adimensional a un corte transversal en z=0.12 [cm| para un Re=492. T;,= 352.15 [K].
Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial.

4.2.2. Temperatura promedio axial y radial

Los gradientes de temperatura se tienen en ambas direcciones, axial y radial, el mayor
gradiente en la direccion axial. En la Figura 4.21 se presentan los perfiles de temperatura
promedio obtenidos con CFD para diferentes Re de operacion en la geometria con contacto
axial. Con respecto a los perfiles axiales de temperatura, se observa que, al aumentar el
flujo de entrada del aire, se favorecen los mecanismos de transporte de calor convectivos.
Debido a que el punto de control de temperatura se tenia en la posicién 20.5 cm, en este
punto se tiene la méaxima temperatura.

En la Figura 4.22 se presentan los perfiles de temperatura promedio adimensinal
obtenidos mediante CFD para diferentes Re de operacion en funcién del radio del lecho
en la geometria con contacto axial.

Se observa que la diferencia de temperatura en la direccion radial aumenta conforme
aumenta el nimero de Re esto es debido a que los mecanismos convectivos se favorecen
al aumentar la velocidad, por lo tanto, aumenta a temperatura en las regiones cercanas
a la pared rapidamente e impidiendo transferir la energia que proviene de la fluente de
calentamiento en la pared del lecho hasta el centro del lecho empacado.
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Figura 4.21: Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcién de la longitud del
lecho adimensional a diferentes Re de operacion. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura 4.22: Perfiles de temperatura promedio adimensional en funcion del radio del lecho
adimensional a diferentes Re de operacion. Geometria 41 cm con contacto axial.

4.2.3. Comparacion con las observaciones experimentales

En la Figura 4.23, se muestra una comparacion del perfil de temperatura otenido
mediante CFD para un Re de 492 con el perfil de temperatura experimental para un Re,
equivalente de 101 (Castillo-Araiza, 2004). Asi en el caso de estudio de transporte de
calor adiabatico, los resultados obtenidos mediante CFD no describen las observaciones
experimentales, esto se atribuye, al igual que en caso anterior, a diversas razones, siendo
la principal debido a las consideraciones geométricas en las simulaciones de CFD. Es por
eso recomendable realizar estudios detallados sobre las implicaciones en la constriccion
de la geometria para sistemas complejos y sus estudio mediante CFD.
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Figura 4.23: Comparacion perfil de temperatura obtenido en CFD (Geometria con con-
tacto axial) a Re=492 y su equivalente experimental a Re,= 101 en funcién de la lonfitud
del lecho.
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Conclusiones

A continuacion, se discuten de manera breve las conclusiones del presente proyecto de
investigacion, asi como algunas recomendaciones para trabajos futuros.

Las lineas de corriente asociadas a la velocidad y asociadas a la vorticidad muestran
que el régimen de flujo en el lecho empacado no es turbulento. Sin embargo, es importante
resaltar que se requieren nuevos estudios para caracterizar como es el régimen de flujo
de operacion dentro de estos sistemas, asi como su transicién en el rango de operacion
tipica de estos equipos y estudiar cudles son sus efectos en la transferencia de calor.

Existen diferencias entre las aproximaciones clasicas y CFD en el campo de velocidad,
esto se atribuye a dos motivos principalmente el primero es debido a las consideraciones
de la estructura geométrica del empaque en la solucién de los modelos en CFD y las
aproximaciones clasicas. Y el segundo, a la configuracion de la malla para la solucién del
sistema en CFD. Por lo que se sugiere realizar estudios sobre como considerar la geometria
del sistema en CFD y en las aproximaciones cldsicas mediante técnicas de escaneo de la
estructura del empaque (Fredrich, 1999; Manz y col., 1999). Asi mismo, se sugiere realizar
estudios con respecto a cual es el tipo de malla adecuada para la solucion del sistema
mediante CFD implementando las técnicas de imagen antes mencionadas.

El contacto entre particulas afecta drasticamente los resultados obtenidos para los
perfiles de temperatura del lecho empacado. Un estudio sobre como afectan el contacto
global entre las particulas y las paredes del sistema permitiria estudiar de forma precisa
como son los mecanismos de transferencia de calor en el lecho empacado considerando
las técnicas de imagen para la construccion de la geometria antes mencionadas.

Los perfiles de temperatura obtenidos mediante CFD no describen cuantitativamente
la observaciones experimentales. Es necesario un nuevo disenio de experimentos imple-
mentando técnicas no invasivas de medicién (Boyer y col., 2002) para el lecho empacado
estudiado en este trabajo de investigacion, ya que, hasta donde se sabe, muchos estudios
de las aproximaciones ingenieriles y las aproximaciones que se han realizado mediante
CFD parten de las observaciones experimentales.

La diferencia de temperatura radial observada en los resultados obtenidos median-
te CFD disminuye conforme el Re aumenta en el caso adiabatico, mientras que para el
caso no isotérmico y no adiabatico aumenta conforme el Re aumenta. Estos resultados
podrian estar relacionados con las consideraciones en la geometria para la solucién de
CFD. Es necesario realizar estudios que consideren los puntos mencionados en las con-
clusiones anteriores para precisar los resultados obtenidos sobre el contacto radial en el
lecho empacado estudiado en este trabajo.

De forma general, los resultados obtenidos en el presente trabajo de investigacién
aportan informacion valiosa para trabajos futuros relacionados con el funcionamiento de
los lechos empacados a escala industrial.
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Apéndice A

A.1. Construccién de la geometria sin contacto ra-
dial adimensional

Elemento geométrico  Radio  Longitud x Y z

Tubo 0.5 L 0 0 0.0038/1
Esfera 1 0.0040/1 - 0 0 0.008/1
Esfera 2 0.0040/1 - 0.004075/1  0.0071/1  0.008/!
Esfera 3 0.0040/1 - -0.00815/1 0 0.008/1
Esfera 4 0.0040/1 - 0.00815/1 0 0.008/1
Esfera 5 0.0040/1 - -0.00815/1  0.0071/l  0.008/1
Esfera 6 0.0040/1 - -0.004075/1 -0.0071/l 0.008/1
Esfera 7 0.0040/1 - 0.004075/1  -0.0071/1  0.008/1
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A.2. Construccion de la geometria con contacto ra-
dial adimensional

Elemento geométrico  Radio  Longitud x Y z

Tubo 0.5 L 0 0 0.0038/1
Esfera 1 0.0040/1 - 0 0 0.008/1
Esfera 2 0.0040/1 - 0.00397/1  0.0069/1  0.008/1
Esfera 3 0.0040/1 - -0.0079/1 0 0.008/1
Esfera 4 0.0040/1 - 0.0079/1 0 0.008/1
Esfera 5 0.0040/1 - -0.00397/1  0.0069/1  0.008/1
Esfera 6 0.0040/1 - -0.00397/1 -0.0069/1  0.008/1
Esfera 7 0.0040/1 - 0.00397/1 -0.0069/1 0.008/1
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Apéndice B

B.1. Pruebas de independencia de malla 1

Figura B.1: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuaciéon
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569[m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 1
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Figura B.2: Malla 1

Tabla B.1: Parametros de malla 1.

Numero de elementos totales 1896282
Calidad minima del elemento 0.005316
Volumen de malla [m?] 12.63

Tasa méaxima de crecimiento 6.674
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B.2. Pruebas de independencia de malla 2

Figura B.3: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuaciéon
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569[m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 2
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Figura B.4: Malla 2

Tabla B.2: Parametros de malla 2.

Numero de elementos totales 4093653

Calidad minima del elemento 0.003257
Volumen de malla [m?] 12.66

Tasa maxima de crecimiento 7.45
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B.3. Pruebas de independencia de malla 3

Figura B.5: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuaciéon
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569[m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 3
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Figura B.6: Malla 3

Tabla B.3: Parametros de malla 3.

Numero de elementos totales 9497431
Calidad minima del elemento 2.565E-12

Volumen de malla [m?] 12.68
Tasa maxima de crecimiento 135.9
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B.4. Pruebas de independencia de malla 4

Figura B.7: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuaciéon
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569[m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial. Malla 4
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Figura B.8: Malla 4

Tabla B.4: Parametros de malla 4.

Numero de elementos totales 6735329

Calidad minima del elemento 3.905E-4
Volumen de malla [m?] 12.66

Tasa maxima de crecimiento 48.5
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B.5. Pruebas de independencia de malla 5

Figura B.9: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569[m/s.
Geometria 41 ¢m con contacto axial. Malla 5
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Figura B.10: Malla 5

Tabla B.5: Parametros de malla 5.

Numero de elementos totales 11216323
Calidad minima del elemento 3.645E-4
Volumen de malla [m?] 12.67

Tasa maxima de crecimiento 2.835
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Apéndice C

C.1. Dinamica de fluidos lecho adiabatico Re 264

Figura C.1: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuaciéon
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569[m//s].
Geometria 41 ¢cm con contacto axial.
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Figura C.2: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.3: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=264. V;,= 0.1569 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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C.2. Dinamica de fluidos lecho adiabatico Re 526

Figura C.4: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=526. V;,= 0.3127 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.5: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=526. V;,= 0.3127 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.6: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=526. V;,= 0.3127 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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C.3. Dinamica de fluidos lecho adiabatico Re 1054

Figura C.7: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=1054. V;,= 0.6272
[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.8: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1054. V;,= 0.6272 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.9: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1054. V;,= 0.6272 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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C.4. Dinamica de fluidos lecho adiabatico Re 1583

Figura C.10: Distribucion del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=1583. V;,= 0.9417
[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.11: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1583. V;,= 0.9417 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.12: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=1583. V;,= 0.9417 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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C.5. Dinamica de fluidos lecho adiabatico Re 2090

Figura C.13: Distribucion del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=2090. V,,= 1.2431
[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.14: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=2090 V;,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura C.15: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=2090. V;,= 1.2431 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Apéndice D

D.1. Dinamica de fluidos lecho no isotérmico y no
adiabatico Re 123

Figura D.1: Distribucion del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuaciéon
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123. V;,= 0.07321
[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura D.2: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,= 0.07321 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura D.3: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,= 0.07321 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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D.2. Dinamica de fluidos lecho no isotérmico y no
adiabatico Re 246

Figura D.4: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123. V;,= 0.07321
[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura D.5: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,= 0.07321 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura D.6: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,= 0.07321 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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D.3. Dinamica de fluidos lecho no isotérmico y no
adiabatico Re 492

Figura D.7: Distribucién del campo de velocidad adimensional obtenido con la ecuacion
de Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm] para un Re=123. V;,= 0.07321
[m/s]. Geometria 41 cm con contacto axial.

115



Figura D.8: Lineas de corriente asociadas a la velocidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,= 0.07321 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Figura D.9: Lineas de corriente asociadas a la vorticidad adimensional obtenidas con
Navier-Stokes a un corte transversal z=0.222 [cm| para un Re=123. V;,= 0.07321 [m/s].
Geometria 41 cm con contacto axial.
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Apéndice E

E.1. Transporte de calor lecho adiabatico Re 264

() (d)

Figura E.1: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en r=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 ¢m con contacto axial.
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E.2. Transporte de calor lecho adiabatico Re 526

(c) (d)

Figura E.2: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 ¢m con contacto axial.

121



E.3. Transporte de calor lecho adiabatico Re 1054

(c) (d)

Figura E.3: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 ¢m con contacto axial.
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E.4. Transporte de calor lecho adiabatico Re 1583

(c) (d)

Figura E.4: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 ¢m con contacto axial.
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E.5. Transporte de calor lecho adiabatico Re 2090

(c) (d)

Figura E.5: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15 [K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 ¢m con contacto axial.
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Apéndice F

F.1. Transporte de calor lecho no isotérmico y no
adiabatico Re 123

(c) (d)

Figura F.1: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.12 [cm]. T;,= 433.15 [K].
Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial.
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F.2. Transporte de calor lecho no isotérmico y no
adiabatico Re 246

(c) (d)

Figura F.2: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.12 [cm]. T;,= 393.15 [K].
Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial.
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F.3. Transporte de calor lecho no isotérmico y no
adiabatico Re 492

(c) (d)

Figura F.3: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.12 [cm]. T;,= 352.15 [K].
Fuente de calentamiento en la pared del lecho. Geometria 41 cm con contacto axial.
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Apéndice G

G.1. Transporte de calor lecho adiabatico Re 264
contacto radial

(c) (d)

Figura G.1: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15[K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial y

radial.
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G.2. Transporte de calor lecho adiabatico Re 2090
contacto radial

(c) (d)

Figura G.2: (a) Distribucién de temperatura axial adimensional a un corte longitudinal
en 7=0 [cm], (b) Distribucién de temperatura radial adimensional, (c¢) Distribucién de
temperatura asociada a lineas de corriente velocidad y (d) Distribucién de temperatura
asociada a lineas de vorticidad a un corte transversal en z=0.33 [cm]. T;,= 298.15[K].
Fuente de calentamiento en la parte superior. Geometria 41 cm con contacto axial y
radial.
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