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RESUMEN

Los lechos empacados son ampliamente utilizados en diferentes procesos indus-
triales de transformacién de compuestos primarios a productos de interés comercial.
En particular, el reactor de lecho empacado con baja relacién didmetro de tubo a
se utiliza en la industria petroquimica para llevar a cabo aquellas reacciones ca-
taliticas que son exotérmicas o endotérmicas. De tal forma que en este reactor, las
caracteristicas termodindamicas y cinéticas de la reaccion son las que determinan
la configuracién geométrica del tubo y del catalizador, lo que a su vez origina la
presencia de diferentes patrones de flujo, retromezclado, estancamiento, acanala-
miento, entre otros. Diferentes estudios se han realizado en esta clase de reactores
con el objetivo de analizar el comportamiento de la dinamica de fluidos, parte de
estos estudios se han desarrollado mediante el uso de simulaciones a nivel local ya
sea mediante Simulaciones Numéricas Directas (DNS, por sus siglas en inglés) o
de las Ecuaciones Promediadas de Navier Stokes (RANS, por sus siglas en inglés).
Sin embargo, debido al alto costo computacional requerido en la descripcion de la
dindamica de fluidos de un reactor a escala industrial se requieren alternativas de
modelado que demanden bajo costo computacional. En este escenario, los modelos
pseudo continuos resultan una alternativa viable ya que su desarrollo permite que
puedan ser aplicados al diseno de reactores a escala industrial incluyendo su op-
timizacién y control. Sin embargo, la mayoria de estos modelos pseudo continuos
estan en términos de parametros que son determinados a partir de ajuste de datos
experimentales, lo cual podria generar incertidumbre en su desarrollo.

Diferentes suposiciones se han realizado en el modelado de la dinamica de fluidos
en lechos empacados considerando estos como pseudo continuos, donde la propuesta
de la incorporacion de la correccion de Brinkman que hace uso de una viscosidad
efectiva o una viscosidad turbulenta ha permitido describir observaciones promedia-
das de la velocidad; no obstante todavia resulta cuestionable la determinacion de
esta viscosidad.

En este trabajo se desarroll6 un modelo pseudo continuo para la descripciéon de
la dindmica de fluidos en un lecho empacado con una relacion de didmetro de tu-

bo a didmetro de particula d;/d, de 3, la descripcién del modelo propuesto incluye
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el término de resistencias sélido-fluido que serd obtenido a partir de las simula-
ciones locales DNS. La validez del modelo desarrollado se realizé al comparar sus
predicciones con promedios de la velocidad obtenidos de simulaciones locales y con
predicciones de velocidad obtenidas a partir del modelo convencional Navier-Stokes-
Darcy-Forchheimer (NSDF), el cual ha sido ampliamente utilizado en la literatura
para describir los perfiles de velocidad en lechos empacados con baja relacién de
d¢/d,. Los resultados mostraron que el traslado de la informacion local dado por las
DNS y RANS (fuerzas sélido-fluido, viscosidad turbulenta) proporciona una mejor
descripcion de los perfiles de velocidad que los modelos convencionales, traduciéndo-

lo en la confiabilidad del modelo para un anélisis del sistema planteado.
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Capitulo 1

PLANTEAMIENTO DEL
PROBLEMA



1.1. Introduccion

Dentro de la industria de procesos quimicos, los reactores de lecho empacado
(RLE) son utilizados en més de 70 % para la obtencién de productos de alto valor
agregado (Froment et al., 1990). Aqui los RLE que presentan una baja relacion d,/d,
y que son enfriados o calentados por las pared son cominmente utilizados para llevar
a cabo reacciones altamente exotérmicas o endotérmicas debido a que en este tipo
de reactores se tiene un mejor control en la disipacién de calor por la pared (Dixon
y van Dongeren, 1998). Sin embargo, los lechos empacados con baja relacién d;/d,
presentan variaciones en la fraccién vacia que dan origen a perfiles de velocidad vy,
en consecuencia, tienen efecto en los perfiles de temperatura y concentracién por
lo que es de interés el modelado de la dinamica de fluidos en RLE. En ese sentido,
se ha implementado la dindmica computacional de fluidos (CFD, por sus siglas en
inglés) para el estudio de los RLE. Diversos estudios se han realizado para RLE con
baja relacién d;/d, para un bajo nimero de Reynolds de particula (Dixon et al.,
1984; Partopour y Dixon, 2017; Zhang et al., 2018). Sin embargo, la necesidad del
estudio de este tipo de reactores con IR, mayores a 500 resulta importante debi-
do a que los RLE operan industrialmente en régimen de flujo turbulento. Si bien
las ecuaciones de Navier-Stokes pueden predecir adecuadamente el comportamiento
de la dindmica del fluido en régimen laminar y turbulento, el costo computacional
resulta elevado, y la descripcién de los perfiles de velocidad para sistemas a escala
industrial (2-10 m) resulta imposible debido a la cantidad de elementos necesarios
para la simulacién. Por ello, se han propuesto diferentes enfoques para desarrollar
modelos matematicos que permitan predecir el comportamiento de la dinamica de
fluidos en régimen turbulento, tal es el caso de las ecuaciones de Navier-Stokes pro-
mediadas en el tiempo (RANS, por sus siglas en inglés), donde un parametro a
determinar es la viscosidad turbulenta, la cual se obtiene por medio de la aproxi-
macién de Boussinesq que utiliza diferentes modelos de turbulencia acoplados a las
RANS (Boussinesq, 1877) denominados modelos de una (Bajo Re, Sparlat-Allmaras)
y dos ecuaciones (k — €, k — w, SST). Por otro lado, de acuerdo con la literatura
el enfoque mas utilizado para describir la dindmica de fluidos en RLE considerando

régimen turbulento supone al sistema como pseudo continuo, utilizando variantes



del modelo de NSDF (Jafari et al., 2008; Laguerre et al., 2008). No obstante, a pesar
de que este tipo de modelos reduce considerable el tiempo de computo, depende de
coeficientes efectivos denominados descriptores, en los que se incluyen la fraccion
vacia, viscosidad efectiva, permeabilidad de Darcy y el coeficiente de arrastre de
Forchheimer. Estos descriptores normalmente son determinados a partir del ajuste
a datos experimentales siendo en algunos casos solo confiables para el sistema de
estudio y condiciones de operaciéon donde se determinaron. En este sentido, en el
presente trabajo se desarrolla un modelo considerando al sistema como pseudo con-
tinuo, donde los descriptores mencionados, especialmente las fuerzas sélido-fluido
se obtendran a partir de la simulaciones locales (DNS y RANS) quitando esa in-
certidumbre en los modelos que consideran al medio como continuo. Se realizaran
dos arreglos de particulas para el lecho empacado con d;/d, de 3, una configuracion
ordenada y otra aleatoria utilizando el método de cuerpo rigido para su generacion.
Finalmente, el modelo propuesto se comparara con resultados obtenidos de mode-
los convencionales, basados en la ecuaciones de NSDF y el resultado promedio de
simulaciones locales DNS. El trabajo esta conformado por 4 capitulos. El capitulo
1 presenta la motivacion del trabajo, el capitulo 2 menciona la metodologia llevada
a cabo, el capitulo 3 presenta los resultados y discusion. Finalmente, en el capitulo

4 se presentan las conclusiones y perspectivas del trabajo.



1.2. Antecedentes

Por su diseno, los reactores de lecho empacado que operan de manera no adiabati-
ca y no isotérmica son utilizados ampliamente en la industria petroquimica para
llevar a cabo reacciones de oxidacion selectiva como la produccién de 6xido de eti-
leno a partir de etileno (Galan et al., 2009), de anhidrido ftalico a partir de o-xileno
(Gimeno et al., 2008), y desde hace varias décadas este tipo de reactor se ha pro-
puesto para poder llevar a cabo la produccién de etileno a partir de etano (Ldépez
et al., 2008). Debido a la exotermicidad de esta clase de reacciones (-A H,..,, 300-2000
kJmol™!) se utilizan los lechos que son empacados con particulas de catalizador no
poroso y que presentan una relacién de didmetro de tubo a didmetro de particula
di/d, <8. La baja relacién d;/d, favorece la transferencia de calor (Calderbank et al.,
1977; Castillo-Araiza y Lépez-Isunza, 2010). No obstante, esta restriccién geométri-
ca genera perfiles de fraccion vacia que influyen en la dinamica del fluido dentro del
sistema, afectando los distintos mecanismos de transporte de calor y masa, y por
consiguiente la velocidad de la reaccién.

Se han realizado diversos estudios experimentales y tedricos sobre la dinamica
de fluidos en lechos empacados que presentan una baja relacién d;/d, (Winterberg
y Tsotsas, 2000; Castillo-Araiza y Lopez-Isunza, 2008). Aqui, debido a la cantidad
de variables involucradas durante el estudio de los mecanismos de transporte, es
necesario el uso de estudios experimentales extensos que permitan su correcta ca-
racterizacién. En este sentido, los modelos matematicos resultan ser una alternativa
viable que permite realizar el estudio de los diferentes fenémenos de transporte y que
a su vez favorecen a su entendimiento. Dos principales enfoques de modelado han
sido utilizados en el estudio de lechos empacados: simulaciones de particula resuelta
(PRS, por sus siglas en inglés) y simulaciones considernado al sistema como pseudo
continuo.

En las simulaciones PRS, se resuelven las ecuaciones microscopicas de Navier-
Stokes o las RANS a través de diferentes métodos de discreticaciéon (volumen finito o
elemento finito). Las PRS permiten obtener informacién detallada de fraccién vacia,
velocidad, presion y fuerzas superficiales, vorticidad e incluso cantidades que solo

pueden ser determinadas tedricamente (viscosidad turbulenta) con alta resolucién



espacial y en algunos casos temporal (Freund et al., 2003; Bale et al., 2018). En su
mayoria, los trabajos reportados en literatura se han orientado a la determinacion
de perfiles de velocidad, analisis de la caida de presion e identificacion de patrones
de flujo. Nijemeisland y Dixon (2004) realizaron un estudio utilizando CFD para
la transferencia de calor en la pared y el comportamiento del flujo en un lecho
empacado con d;/d, de 4, tomaron como referencia una secciéon del empaque y
utilizando condiciones de frontera periddicas lograron describir el patrén de flujo, el
cual coincidia con el comportamiento de la transferencia de calor. Eppinger et al.
(2011) realizaron simulaciones para lechos empacados con relaciones d;/d, de 3 a 10,
la generacién del empaque fue por medio del Método de Elemento Discreto (DEM,
por sus siglas en inglés), ademas, se realizé una separacién del empaque de la entrada
del flujo con el fin de no presentar efectos de entrada. Los resultados mostraron
que, la caida de presion en lechos con diferente relaciéon d;/d, no se ve afectada
significativamente a bajos flujos, sin embargo, para regimenes de flujo turbulento se
presentaron desviaciones hasta el 15%. En cuanto a la distribucién de la velocidad
local, se encontré que, para los diferentes niimeros de Reynolds de particula usados
(Re, : 1, 100 y 1000) se mostraron regiones donde la direccién del flujo se invierte
en comparacion con la direccion de flujo de entrada, sin embargo, en la obtencion
del promedio de la velocidad axial no fue posible capturar ese comportamiento.
Partopour y Dixon (2017) reportaron un estudio donde se evalia el efecto de la
geometria en la dinamica de fluidos. La validacién de las simulaciones se llevd a
cabo comparando las predicciones con observaciones de perfiles de fraccion vacia
radial y de caida de presion. Para las simulaciones se utilizaron esferas y cilindros
con una d/d, de 7.99 y anillos rasching y cilindros con cuatros agujeros con una
di/d, de 5. Se estudié la dindmica del fluido para un rango del nimero de Reynolds
de particula entre 1.25 y 123. Para el caso de esferas, los resultados obtenidos de las
simulaciones describieron el perfil de la fraccién vacia radial obtenido con la ecuacion
de De Klerk (2003) y la caida de presién obtenida con la ecuacién de Ergun. Para
todos los empaques, el perfil de fraccion vacia cerca de la pared se describié mejor
que en la parte central del lecho. A diferencia del empaque con esferas, los resultados
tedricos empacando cilindros o anillos rasching presentaron diferencias mayores con

respecto a las observaciones experimentales. Lo cual se atribuyé a la orientacion



de las particulas cilindricas, debido a que no se pudo capturar adecuadamente el
empaquetamiento de las particulas en el lecho mediante las simulaciones. A pesar
de esto, se concluyé que la generacién de un empaquetamiento aleatorio por medio de
software resulta una opcién prometedora para llevar a cabo simulaciones locales que
caracterizan la dinamica del fluido en un lecho empacado, siendo mas realistas que
el uso de empaquetamientos ordenados. Para particulas complejas como cilindros o
anillos rasching se debe tomar en cuenta su orientaciéon durante el empaquetamiento
aleatorio.

Dixon y Nijemeisland (2001) estudiaron la transferencia de cantidad de movi-
miento y calor para lechos empacados con d;/d, entre 2 y 4. Las particulas de
empaque fueron esferas y las simulaciones se llevaron a cabo a nimeros de Reynolds
de particula entre 373 a 1922. Para la transferencia de cantidad de movimiento, los
resultados obtenidos describieron correctamente el campo del vector de velocidad,
debido a que se obtuvo el comportamiento tipico de un flujo entre dos particulas.
Ademas, se encontré la posibilidad de usar condiciones de frontera periédicas debido
a la posicion de las particulas. Para la transferencia de calor, se observé la presen-
cia de una capa limite en las superficies sélidas en el lecho. Guardo et al. (2004)
evaluaron la transferencia de cantidad de movimiento y calor para un lecho empa-
cado de manera aleatoria considerando 44 esferas y teniendo una d;/d, de 3.923.
Las simulaciones en régimen turbulento usaron las ecuaciones RANS con el modelo
de turbulencia Sparlat-Allmaras y x — e. Para la transferencia de cantidad de mo-
vimiento, las simulaciones mostraron que en los intersticios generados cerca de los
contactos particula-particula y pared-particula se presentaron las mayores velocida-
des locales, encontrandose ahi la generacion de remolinos. Para la caida de presion,
en régimen laminar se obtuvo una buena prediccién en ambos modelos. Sin embargo,
para régimen turbulento, el modelo Sparlat-Allmaras logré mejor aproximacién con
la caida de presion. Para la transferencia de calor, las simulaciones mostraron que
la distribucién de calor fue directamente proporcional al nimero de Reynolds de
particula, esto se atribuy6 a la energia cinética generada. Con respecto el coeficiente
de transferencia de calor en la pared, los modelos de turbulencia mostraron mejor
comportamiento que las ecuaciones de Navier-Stokes. Sin embargo, los resultados

obtenidos con los modelos de turbulencia difirieron uno del otro. Los mismos auto-



res reportaron en 2005 (Guardo et al., 2005) la evaluacién de la influencia de los
modelos de turbulencia en el modelado de la transferencia de calor entre la pared
del lecho y el fluido. Estos autores utilizaron las ecuaciones RANS con los modelos
de turbulencia Sparlat-Allmaras y x — € de una ecuacion, k —e€ RNG, y k —ey kK —w
de dos ecuaciones. Las simulaciones mostraron que todos los modelos de turbulencia
predijeron mayores velocidades locales cerca de la pared y en los intersticios entre
las particulas debido a la reduccién de espacio disponible. Para la caida de presion,
todos los modelos de turbulencia predijeron ésta de manera aceptables; sin embar-
go, el modelo de Sparlat-Allmaras fue el que predijo los mejores resultados. Para
la transferencia de calor, los perfiles de temperatura obtenidos se vieron afectados
por la energia cinética generada durante la transferencia de cantidad de movimien-
to. Los resultados de las simulaciones con el modelo Sparlat-Allmaras permitieron
caracterizar adecuadamente el coeficiente de transferencia de calor en la pared, lo
cual se relacioné con las funciones de pared incluidas en este modelo de turbulencia.

Reddy y Joshi (2010) realizaron el estudio del efecto de la pared en la caida de
presion y en la determinacién del coeficiente de arrastre en lechos empacados para
diferentes d;/d, y rango de nimero de Reynolds de particula, 0.1 a 10,000. Para el
régimen laminar, se usaron las ecuaciones de Navier-Stokes y para el régimen turbu-
lento se usaron las ecuaciones RANS con el modelo de turbulencia k—e. Para el flujo
laminar, se encontré que el coeficiente de arrastre fue més alto que para el régimen
turbulento debido a la friccién ocasionada por las superficies sélidas, obteniendo
resultados similares a los que predijo la ecuacion de Ergun. En trabajos mas recien-
tes, Flaischlen y Wehinger (2019) realizaron una generacién de empaquetamiento de
particulas con diferentes geometrias: esferas, cilindro y anillos rashing. Estos autores
utilizaron el método de elemento discreto y el método de cuerpo rigido. La simula-
cién se comparo con datos experimentales de la fraccién vacia radial, orientacion de
las particulas y de la magnitud de la velocidad en la direccién radial. La fraccién
vacia se predijo adecuadamente para todos los casos de estudio. Ademas, el método
de cuerpo rigido logré mejores resultados en la descripcion de la orientacion de las
particulas, como consecuencia se obtuvo una mejor descripcién de los perfiles de
velocidad.

Bey y Eigenberger (1997) reportaron perfiles de fraccién vacia y perfiles de velo-



cidad radial en un lecho empacado con diferentes geometrias de particulas (esfera,
cilindro y anillos) teniendo relaciones de d;/d, entre 3.3-11. Este estudio se llevé a
cabo a flujos de entrada entre 0.5 m/s y 1.5 m/s. Los perfiles de velocidad que se
reportan son un promedio axial y angular de 60 mediciones que se obtuvieron con
una sonda de un anemoémetro. Estos autores evaluaron el efecto de la geometria y
dimensién de las particulas, encontrando que los perfiles de velocidad para el em-
paque con esferas a diferentes d;/d, no se ven influenciados cerca de la pared. Para
el cilindro y anillos, se encontré que a mayores d;/d, se obtenian magnitudes de
velocidad mayores cerca de la pared. Para el empaque cilindrico, longitudes mayores
originaron perfiles de velocidad menos oscilatorios generando comportamientos tipo
flujo piston en la regién central del lecho. Otra contribucion de estos autores fue
la evaluacién del modelo Brinkman, acoplado a la ecuacion que desarrolld Ergun
(Ergun, 1952), para describir los perfiles de velocidad. En su modelo se hizo uso de
una viscosidad efectiva, que aparenta considerar efectos de turbulencia cerca de la
pared, la cual mejoré la predicciéon de los perfiles de velocidad observados.

Calis et al. (2001) realizaron un estudio CFD para un lecho empacado con d;/d,
de 1 a 2, para un rango de ntimero de Reynolds de particula de 10 a 6000. Para las
simulaciones en flujo laminar y turbulento, se resolvieron las ecuaciones de Navier-
Stokes y las ecuaciones RANS, particularmente el modelo de turbulencia k — €,
respectivamente. La validacién de las simulaciones se realizé utilizando datos de
caida de presion y utilizando la correcciéon de Ergun. Los resultados mostraron que
los valores de caida de presion obtenidos por medio de simulaciones CFD para flujo
laminar y turbulento fueron mejores que los obtenidos con la correlacion de Ergun.
Ademés, para lechos con d;/d, de 1.15 y 1.47 la descripcién de observaciones no fue
tan adecuada como en el caso de lechos con d;/d, de 1 y 2. Este comportamiento se
relaciond con el acomodamiento de las particulas en el lecho empacado. Sin embargo,
se concluyé que la descripcién del perfil obtenido de velocidad permitié entender los
fenémenos que suceden dentro del lecho.

Varios autores se han centrado en el acomodamiento del empaque, siendo una
variable importante para que en las simulaciones por medio de CFD se obtengan
resultados confiables. Para lechos empacados con esferas, el empaquetamiento or-

denado resulta en una primera aproximacién para estudiar la dindmica de fluidos.



Sin embargo, existen diferentes enfoques para el acomodamiento de las particulas de
forma aleatoria. Los dos enfoques que han sido ampliamente utilizados en la litera-
tura son: DEM y simulaciones de cuerpo rigido. El primer enfoque toma en cuenta
la deformacién de las particulas que se origina en el contacto entre ellas, generando
una influencia en las fuerzas que actian. El segundo, no presenta tal deformacion
al contacto entre las particulas, siendo la fuerza actuante en las particulas lo que
ocasiona el cambio de movimiento o acomodo de estas. La gran diferencia entre
ambas aproximaciones es el tiempo de computo para la generacion del empaque-
tamiento. En ese sentido, diferentes autores recomiendan que las simulaciones de
cuerpo rigido resultan validas para geometrias de particulas sencillas, como lo son
las esferas. Ademas, los catalizadores utilizados en muchos sistemas cataliticos no
son deformables por lo que las simulaciones de cuerpo rigido se pueden considerar
como adecuadas (Caulkin et al., 2009; Boccardo et al., 2014; Flaischlen y Wehinger,
2019).

A pesar de que las RANS han mostrado buena descripcion de la transferencia
de cantidad de movimiento, el tiempo de cémputo durante las simulaciones loca-
les es todavia una limitante, pues en aplicaciones de control y optimizacion donde
las dimensiones de los reactores a escala industrial se encuentran entre 2-10 m de
longitud, los requerimientos computacionales son excesivamente costosos.

El segundo enfoque de modelado esta orientado a la disminucion del tiempo de
computo. Aqui las simulaciones pseudo-continuas (SPC) consideran al lecho empa-
cado como un medio continuo donde no se distinguen las fases a nivel local, sino que
se utilizan coeficientes efectivos que involucran propiedades de ambas fases y que
son diferenciadas a través de la fraccion vacia. Normalmente, estos coeficientes efec-
tivos son determinados considerando suposiciones deterministas y/o heuristicas. En
las SPC la dinamica del fluido es descrita a través de ecuaciones de Navier-Stokes
acopladas a los términos de Darcy y Forchheimer, donde estos tultimos términos
buscan describir las resistencias al flujo producto de la presencia de las particulas.
Eisfeld y Schnitzlein (2005) desarrollaron un modelo pseudo continuo para descri-
bir los perfiles de velocidad en un lecho empacado con baja relacién de d;/d,. Este
modelo considerd un término adicional que representa las interacciones entre el soli-

do y fluido. Las simulaciones mostraron resultados adecuados respecto a los datos



experimentales, sin embargo, se tuvo incertidrumbre en la caracterizacion de las re-
sistencias sélido fluido. Recientemente, Donaubauer et al. (2019) desarrollaron un
modelo pseudo continuo en dos dimensiones para describir la transferencia de can-
tidad de movimiento, transferencia de calor y el transporte de masa, evaluando este
modelo para describir el comportamiento de sistemas con diferentes geometrias para
una d;/d, de 5. Las simulaciones mostraron que los modelos en dos dimensiones pro-
porcionaron resultados aceptables. No obstante, las metodologias para determinar
tanto la fraccion vacia como la caida de presion, y los parametros de transporte
efectivos, son cuestionables.

En cuanto a SPC considerando la turbulencia, se han reportado diferentes en-
foques para describirla. Soulaine y Quintard (2014) desarrollaron modelo de medio
efectivo que describiera la turbulencia en un medio poroso. Aplicaron la metodo-
logia del promedio volumétrico a los modelos RANS con el objetivo de incluir la
viscosidad turbulenta. Ademas, estos autores desarrollaron el problema de cerradu-
ra encontrando similitudes con la ecuacién de Darcy-Forchheimer. Para validar el
modelo, realizaron una metodologia la cual incluia la solucion de la caida de presion
a partir de las RANS, donde ademas obtenian los perfiles de la viscosidad efecti-
va con el fin de obtener una caida de presién reconstruida para compararla con
las simulaciones RANS, todo esto se realizé considerando fraccién vacia constante.
Aparicio-Mauricio et al. (2017) realizaron el estudio de la dindmica de fluidos de un
RLE con baja relacién d;/d,. Ellos propusieron un nuevo enfoque como un mode-
lo pseudo-continuo que considera dos regiones, regién del seno del fluido donde los
esfuerzos generados por la presencia de la particula era descrito por la ley de Darcy-
Forchheimer, y la regién de la pared donde los esfuerzos viscosos son modelados por
el término de Brinkman, considerando la viscosidad turbulenta, la cual se obtuvo
por medio de herramientas de ajuste a datos experimentales de velocidad y caida
de presion. Los resultados muestran una correcta descripcién del modelo respecto a
datos experimentales y el enfoque convencional de SPC, i.e. las ecuaciones de NSDF'.

En conclusion, trabajos previos han determinado que las PRS pueden propor-
cionar informacién importante del comportamiento en RLE (velocidad, caida de
presién , fraccién vacia) siempre y cuando se considere la generacién del empaque y

el tamano de malla. Por otro lado, se han desarrollado modelos pseudo continuos que
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describan las interacciones solido fluido, asi como la informacion del comportamiento
turbulento del fluido dentro del empaque, en algunos casos tienen comportamiento
aceptables, sin embargo, estas variables no logra tener una captura de la informacion
adecuada. En ese sentido, el trabajo se centra en la captura de la informacién de
simulaciones locales y la generacién de un modelo pseudo continuo que incluya la

informacion local para su simulacién.
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1.3. Problema

El presente trabajo se enfoca en el desarrollo de modelos de turbulencia de me-
dio efectivo que describan la transferencia de cantidad de movimiento en un lecho
empacado con una relacion de didmetro tubo a didmetro de particula de 3.07 para
nimero de Reynolds de particula utilizados en la industria (700-5313). Los modelos
sera capaces de capturar la informacién de simulaciones locales sin la necesidad de
estimar parametros que caracterizan la transferencia de cantidad de movimiento,
como la fraccién vacia y las interacciones que existen entre en las superficies solidas
y el fluido. Los modelos se basan en las ecuaciones RANS utilizando las ecuaciones

de turbulencia Kk — ey kK — w.

1.4. Pregunta de investigacion

. Es posible desarrollar un modelo matematico pseudo continuo que incluya in-
formacion de simulaciones locales de la dindmica de un fluido en régimen turbulento

en un lecho empacado con baja relacién de d;/d,?

1.5. Hipodtesis

La informacién obtenida de simulaciones que describen la dinamica de un flui-
do a nivel local se puede utilizar para desarrollar un modelo pseudo continuo que
permitird describir los perfiles velocidad en un reactor de lecho empacado con una

di/d, =3.07 a R,, utilizados en la industria: 700-5313
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1.6. Objetivo general

Desarrollar un modelo pseudo continuo que describa la transferencia de cantidad
de movimiento considerando la turbulencia en un lecho empacado con una d;/d,

3.07 con geometria esférica utilizando aire a condiciones normales.

1.7. Objetivos particulares

» Caracterizar la transferencia de cantidad de movimiento a nivel local en régi-

men turbulento.

= Desarrollar una metodologia basada en las simulaciones locales para la deter-

minaciéon de coeficientes usados en el modelo pseudo continuo propuesto.
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Capitulo 2

METODOLOGIA
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2.1. Descripcién del sistema

La Figura 2.1 muestra una representacion del lecho empacado que se analiza en
esta investigacion. En este sistema se evaluara la dindmica de un fluido Newtoniano
(aire) a condiciones normales (T=20°C y P= 1 atm). Las propiedades termodindmi-
cas del fluido a condiciones normales de temperatura se presentan en la Tabla ?7?.
El tubo donde estan empacadas las particulas es un cilindro de 250 cm de longitud
y 2.54 cm de diametro, y las particulas que se empacaran en este tubo son esferas
de 8 mm de diametro. Esta configuracién se eligié ya que es la que se reporta para

llevar a cabo una oxidacion selectiva a nivel industrial (Castillo-Araiza et al., 2007).

E12.3 mmJ
58 mm

I\ —
1]

Figura 2.1: Representacion de las especificaciones del sistema a estudiar.

250 cm

Después de un analisis sobre el acomodo de estas particulas en el tubo a través
de imédgenes del empaque en un tubo acrilico (Figura 2.1) y simulaciones de cuerpo
rigido se encontré que la dindamica del fluido se puede caracterizar en una secciéon
del tubo de 58 mm, en ese sentido, las simulaciones locales se llevaran a cabo para
un empaquetamiento de particulas para esa longitud de tubo. El empaque esta
constituido por particulas esféricas no porosas con un didmetro de 8 mm cada una,
obteniendo una relacién d;/d, de 3.07. La alimentacién de aire se hard por la parte
de abajo del empaque y los regimenes de flujo utilizados para cada simulacién serd

con numeros de Reynolds de particula entre 700 y 5313.
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2.2. (Generacion del empaquetamiento

Dos formas de empaque fueron utilizadas para llevar a cabo el estudio de la
dindmica del fluido. Por un lado, se considera un empaquetamiento ordenado de las
particulas. Mientras que por el otro, se considera empaquetamiento aleatorio. los
métodos de empaque y software utilizados en cada método son discutidos con mas

detalles en las siguientes secciones.

2.2.1. Empaquetamiento ordenado

(a) Fotos del sistema real (b) celda generada para la simulacién

Figura 2.2: Esquema de la generacién del empaquetamiento ordenado

Tal como se muestra en la Figura 2.2b el empacado de las particulas de forma
ordenada puede representar adecuadamente el sistema real. Teniendo como base el
arreglo de particulas que se presenta en la Figura 2.2b, donde cada cama muestra
un arreglo de 7 particulas, 6 particulas en la periferia y una central, las camas
de particulas se fueron sobreponiendo e intercalando, considerando una rotacién
de 30°C hasta conseguir un total de 8 capas teniendo un total de 56 particulas.
Cabe destacar que para no tener problemas de convergencia durante la simulacién
numérica se considerd una separacién de 0.5 % en puntos de contacto entre superficies
solidas. Este enfoque se seleccioné de acuerdo con la literatura, ya que para lechos
empacados con d;/d, pequenios (2 y 4) es posible obtener resultados aceptables en la
dindmica de fluidos (Dixon y Nijemeisland, 2001; Nijemeisland y Dixon, 2001). Esta

consideracién ha dado adecuados resultados en estudios de dindmica de fluidos (Bu
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et al., 2014). Este tratamiento utilizado en la generacién del empaque permite que la
generacion de malla se lleve a cabo sin elementos sesgados en la region de contactos

particula-particula, lo que permite una rapida convergencia de las simulaciones.
2.2.2. Empaque aleatorio
o
o
oY

S

?
o©

&

Figura 2.3: Esquema de generacion del empaquetamiento aleatorio.

La generacion del empaquetamiento aleatorio se ha llevado a cabo usando simu-
laciones de cuerpo rigido. Para esto, se hace uso de la paqueteria de software libre
implementada en Blender (Moghaddam et al., 2018). En este software se resuelven
las ecuaciones de movimiento de Newton, las cuales permiten describir la veloci-
dad, aceleracion, posicion y rotacion de cada una de las particulas considerando
las colisiones particula-particula y particula-pared de manera detallada. Para hacer
una correcta comparacion con el empaquetamiento ordenado, se utilizo la misma
cantidad de particulas en la construccién de ambas celdas de estudio.

Cada particula en la simulacion estd formada por 350 caras, logrando una forma
esférica aceptable para la generacion del empaquetamiento y permitiendo usar una
menor cantidad de recursos de computo. Por la forma de las particulas, el tipo de
colisiéon que se utilizé es convexa, la cual permite menor uso de recursos de computo

en la identificacion de los puntos de contacto durante la simulacién de cuerpo rigido,
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con lo que se consiguié tener simulaciones mas rapidas y estables que aquellas que

usan colisiones de malla.

2.2.3. Tratamiento de las particulas

Para una adecuada distribucion de la malla, se debe tomar en cuenta el contacto
de las particulas tanto entre ellas como con la pared debido que en esas zonas se
puede obtener refinamientos excesivos aumentando el nimero de elementos para re-
solver en las simulaciones CFD. Por lo que el estudio del contacto particula-particula

y particula-pared es importante.

Figura 2.4: Reduccion de las particulas para obtener el enfoque de contacto particula-
particula y particula-pared tipo brecha.

Para empaques con esferas se han investigado diferentes enfoques para el trata-
miento de los puntos de contacto particula-particula y particula-pared y la influen-
cia que genera en la dindmica de fluidos. En estos enfoques se han utilizado puentes
cilindricos, fusion de particulas, un ligero corte entre el contacto de las particulas y
brechas (Dixon et al., 2013). Como primer acercamiento, el enfoque de brecha resul-
ta adecuado, el cual realiza una reduccién en el tamanio de las particulas al 99 % del

tamano original, este tratamiento no afecta el comportamiento de la dinamica de
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fluidos dentro de un lecho empacado con particulas (Nijemeisland y Dixon, 2001).
Dicho esto, la Figura 2.4 muestra de forma grafica la separacién de las particulas

entre ellas y la pared, producto de la reduccién del radio de las particulas.

2.3. Modelos locales

Para el estudio de la dinamica de fluidos en el RLE se considera flujo isotérmi-
co, fluido Newtoniano e incompresible con propiedades fisicas constantes. Para la
simulacion se considera aire como fluido con propiedades definidas a P=1 atm y
T=293 K, el aire se alimenta desde el fondo a diferentes Re, (700,1050,1400,1619,
5313). Bajo estas consideraciones, las ecuaciones de conservaciéon de masa total y

Navier-Stokes estan descritas como sigue:

V-u=0 (2.1)

pg—?—l—p(u-V)u:pg—Vp~l—uV2u (2.2)

Donde u es el vector de velocidad en sus tres componentes, u,, ug y u,, [ €S
la viscosidad dindmica del fluido, p la densidad y p la presién. En la Ec. (2.2), los
términos de la izquierda representan la aceleracion e inercia del fluido. Mientras que
los términos de la derecha representan las fuerzas de presién y viscosas. Las Ecs.
(2.2)-(2.2) estan sujetas a las siguientes condiciones de frontera: En la superficie de
las particulas y la pared de contencién se considera no deslizamiento (n - u = 0),

velocidad de entrada constante en la direccién axial (u, = u,,, ) y presién atmosférica

a la salida del reactor.

2.3.1. Modelos de turbulencia

Como se ha mencionado anteriormente, resolver el flujo turbulento por simula-
ciones DNS en RLE a escala industrial resulta intratable, refiriéndose a que, para un
alto nimero de Reynolds de particula, las ecuaciones se deben resolver con un malla-
do al nivel de la microescala definida por Kolmogorov (Kolmogorov, 1941). Por ello,

se han propuesto diferentes modelos de turbulencia con el objetivo de resolver sis-
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temas con flujos turbulentos. En este trabajo, se hace uso de las ecuaciones RANS,
que estan definidas en términos del tensor de esfuerzos de corte de Reynolds. De
acuerdo con (Whitaker, 1968) se considera el promedio en el tiempo de una variable

de interés S (i.e. velocidad, presién, temperatura, etc.) como

1 t+At

S=_— S dt 2.3
20t Ji_a (23)

El comportamiento de una variable local en régimen turbulento a lo largo del
tiempo se comporta de forma fluctuante, debido a esto es posible describir cualquier

variable local en términos del promedio en el tiempo mas la la fluctuacion de esta

Xx=X+x (2.4)

Siendo x definida como la velocidad o presién, tal como

u=1u-+u (2.5)

p=p+7p (2.6)

Para la velocidad y presién, aplicando la definicién de la Ec. (2.4) se puede
observar en las Ecs. (2.7) y (2.8) que el promedio de una variable promedio es igual

al mismo promedio tal que

1 t+At 1 t+At
u=— udt+ — "dt 2.7
" 240 Ji " 1+ 20t Jy " (27)
kY 0
1 A 1 A
p=—— pdt + — "t 2.8
P 240t Jy P l+\2At t—At P ) (28)
k3 0

Para satisfacer las ecuaciones resultantes, el promedio en el tiempo de la fluctuacion
de la velocidad y presién debe ser cercano a cero por lo tanto en ambos casos v/ = 0

y p/ = 0. Aplicando las definiciones de las Ecs. (2.3) y (2.4) en la Ec. (2.1).

V.i=0 (2.9)
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Para la ecuacién de movimiento, al aplicar las definiciones de las Ecs. (2.4)-(2.6)

se obtiene:

1 t+At au 1 t+At
— —dt + — -Vu)dt | =
g (2At /tAt ot T A t—At (u-Vu) )
t+At ALY

- Vpdt — VZudt (2.10
ot ), YPdtteet o | #Vu (2.10)

Desarrollando cada término con la Ecs. (2.5) y (2.6)

1 t+At ) )
— puVoudt = pVoa
20t Jy_a
1 t+AL
— Vpdt =Vp
288 Jioai (2.11)
1 HAL Hu ol '
— —dt = —
1 t+At
Az (u-Vu)dt=a-Va+u - -Vu
t—At

Por lo tanto, aplicando estas definiciones a la Ec. (2.2) en estado transitorio ésta

queda como

p (%—? +u- Vﬁ) = —Vp+ pg + pVia — pu’ - Vu' (2.12)

donde pu’ - Vu’ = V - pu/u’ ya que se satisface la operacion del producto punto

en ambos casos, y el tensor de esfuerzos de corte de Reynolds se puede definir como:
7 = —pu't/ (2.13)

Para resolver la Ec. (2.12) es necesario conocer el valor del tensor de esfuerzos
de corte de Reynolds, siendo que, hasta el momento, no se ha podido obtener cerra-
dura al problema de las Ecs. (2.9) y (2.12) sin considerar empirismos. Para obtener
las ecuaciones RANS, se aplica la aproximacién de Boussinesq (Boussinesq, 1877)
donde en el término que describe las fluctuaciones del vector de velocidad se puede

describir como una analogia con el término de esfuerzos de corte viscosos, tomando
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en consideracién que es proporcional al gradiente de velocidad. Por lo tanto, la Ec.

(2.13) se puede escribir como

7 =, Vi (2.14)

Con esto, es posible resolver la ecuacién sin la dificultad de obtener una solucién
directa de las desviaciones presentes en el esfuerzo de Reynolds pero con la incerti-
dumbre de un nuevo coeficiente, el cual se discutird mas adelante. Considerando lo

anterior, la Ec. (2.12) se puede escribir de la siguiente forma:

,088—1; +pu- Vi = pg — Vp+ (u+ )V (2.15)

Al igual que la Ec. (2.2), los términos de la izquierda representan la aceleracién
e inercia del fluido y los términos de la derecha las fuerzas de presién y viscosas,
todos promediados en el tiempo. Cabe destacar que el nuevo parametro agregado
en el término viscoso de la derecha aparece como una consecuencia de aplicar la
aproximacion de Boussinesq donde pr representa la viscosidad turbulenta, la cual
es una variable caracteristica de cada sistema y condiciones de operacién (Launder
y Spalding, 1972). Siendo p7 un descriptor que captura la informacién relacionada
con la turbulencia que tiene lugar en el sistema, esencialmente cerca de la pared del
tubo, se han propuesto diferentes modelos para determinar este parametro, a los
que se les llama modelos de turbulencia. En general, la mayoria de los modelos de
turbulencia basados en las RANS consideran la existencia de una ecuacion diferencial
de la generacion y disipacién de la energia cinética generada por la turbulencia en
una escala de longitud que se basa en el modelo de Prandtl (Prandtl y Wieghardt,
1945), lo cual es la base para la determinacién de la viscosidad turbulenta (Hinze y
Uberoi, 1960).

Como en este trabajo, diversos estudios (Linsong et al., 2018; Molina-Herrera
et al., 2018) han utilizado los modelos de turbulencia de dos ecuaciones, como el
Kk — ey K —w, en lechos empacados para determinar la viscosidad turbulenta. El
motivo principal del uso de estos modelos se debe a que los tiempos de cémputo
son menores en relacién a otros modelos mas complejos y, para sistemas complejos

como un lecho empacado con baja relacién d;/d, la longitud de escala no puede ser
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descrita por medio de modelos de turbulencia de una ecuacion. Para el modelo de
turbulencia k — ¢, la viscosidad turbulenta esta definida como
k2

Mt = pCp? (2.16)

Donde x son la energia cinética turbulenta y ¢ la disipacién de energia cinéti-
ca relacionada con los mecanismos de turbulencia. Las ecuaciones para la energia

cinética turbulenta y disipacién de energia cinética son

p% Y pu-V)k=V- K,ﬁ 5—;) Vk] + [vu : (Vu+ (Vu)T)] —pe (217)

Oe _ L € . T g2
e +p(u-V)e=V- [(N + 0_5) Ve} + C’glzut [Vu : (Vu + (Vu) ﬂ - CSQ'OE
(2.18)

Donde C.; y C.5 son constantes que permiten caracterizar la generaciéon de tur-
bulencia cerca de la pared y la disipacién de la energia cinética, respectivamente, o,
y 0. son nimeros de Prandtl turbulento que caracterizan la difusion de la energia
cinética. En cuanto a las Ecs. (2.17) y (2.18), los términos de la izquierda representan
el cambio convectivo de la generacion y disipacion de la energia cinética, mientras
que los términos de la derecha representan la difusién neta, tasa de generaciéon y los
términos de sumideros de la energia cinética turbulenta y la disipacién de la energia,

respectivamente. La viscosidad turbulenta para el modelo k — w se define como

k
= p— 2.1
Mt Pw (2.19)

Donde w es la disipacion especifica turbulenta y esta relacionada con la disipacién

de la energia cinética turbulenta. Las ecuaciones de k y w son las siguientes

pa—lz +pu-V)k =V [(1+ pop) VK + [vu : (vu + (vu)T)] — Bpwk (2.20)
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pg +o(u Ve = V- (-t o) Vel + o [V (Vs (Vw)T) | = piop?

(2.21)
Donde f; , 5y y a son constantes que se determinaron empiricamente. Los términos
de las Ecs. (2.20) y (2.21) presenta el mismo significado como en el modelo de k — €.
Las condiciones de frontera de entrada y salida para ambos modelos de turbulen-
cia son las mismos que las Ecs. (2.1) y (2.2). Los pardmetros utilizados para las
simulaciones locales se presentan a continuacion
Las condiciones de frontera para los modelos de turbulencia se muestran en las
Ecs. (2.22) y (2.23), siendo la columna izquierda para el modelo x — € y la columna

derecha para el modelo k — w

Paredes
v.n=0 v-n=0
Ve-n=0 Vk-n=0 (2.22)
_ pCK? _ K
€= mﬂ?*u - l-cfﬁ*u
Entrada
vV = —voln vV = —voll
K = %(UolT)Q K = %(U()]T)Q (223)
3 3 1
C4 K2 K2
€= W= —
T 504 LT

Las condiciones de frontera para la salida en la ecuaciéon de movimiento es p =
P v para k , € y w son de tipo flujo tapoén. Las simulaciones RANS se llevaron a
cabo con las Ecs. (2.9) y (2.15) utilizando los modelos de turbulencia k — €y k —w
dados por las Ecs. (2.16)-(2.18) y (2.19)-(2.21), respectivamente. Para lograr una
correcta comparacion con las simulaciones a nivel DNS, se utilizo la misma cantidad

de elementos de malla para las simulaciones correspondientes.

2.4. Modelos pseudo continuos

Para desarrollar el modelo pseudo continuo, se utilizé la metodologia reportada
por Eisfeld y Schnitzlein (2005). Usando como referencia la Figura 2.24, la cual es
una representacion de la geometria del empaque en condiciones ideales de empaque-

tamiento. Realizando el balance de las ecuaciones definiendo un dominio estadistico
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y teniendo presente que la fraccién vacia local es una representacién de la densi-
dad de existencia de fluido en una determinada posicion, se realiza el balance para

cualquier cantidad especifica (x) en el volumen del fluido.

Figura 2.5: Referencia de las adreas y volimenes para un lecho empacado con relacion
dy/d,=3.07

%/de+/n~x(u>dA—/QudV—l—/n-QAdA (2.24)

Ve A \%3 A
Siendo n el vector normal de la superficie, (), las fuentes volumétricas y Q4 las
fuentes superficiales presentes, Vg el volumen del fluido y A se refiere a la superficie
cerrada del sistema de estudio donde A = Ap + Aps y Ap son las superficies de
entrada-salida y Apg es la superficie en el contacto sélido-fluido, de tal forma que

la Ec. (2.24) puede escribirse como

%/deJr/n-x(u)dA:V[QudV—i—/n-QAdA+/n-QAdA (2.25)

Vr Afp Afp AFs

Para cuantificar la presencia del fluido o sélido dentro del sistema se agrega el

parametro de fraccién vacia ¢*, el cual indica la presencia del sélido (¢*=0) o fluido

(6=1).
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%/gb*xd\/—l—/ ¢*n - (u)dA = /ng*QudV—i-/ o'n- QadA+ / n-QadA (2.26)
Vv A v A Ars
Para hacer que la ecuacién tenga una descripcion mas precisa de la fraccién
vacia, se aplica una distribucién radial haciendo que la ecuacion sea valida en la zona
del fluido y sélido sin tener cambios bruscos, en consecuencia, la integral definida
por las interacciones solido-fluido debe cambiar por una distribucién en el volumen
debido a que se considera una distribucién de la fraccién vacia para todo el dominio.
Aplicando lo anterior y usando el teorema de la divergencia en el 1ltimo término de

la derecha en la Ec. (2.26), la ecuacién resultante es

%V/¢xdv+!¢n.x<u>dA:V/¢Qudv+!¢n-QAdA+v/Ade (2.27)

Finalmente, aplicando el teorema de la divergencia a las integrales de superficie y
aplicando el limite cuando V tiende a 0 la Ec. (2.27) queda en su forma general
como

Opx

W+V'¢$<U>Z¢Qu+v‘¢QA+AF (2.28)

Donde AF considera las interacciones sélido-fluido. Para aplicar la Ec. (2.28)
en un modelo que describa la cantidad de movimiento se toman las siguientes con-
sideraciones: para la ecuacion de continuidad x tomara el valor de la densidad y
considerando que no hay fuentes en el volumen ni en la superficie, ademas, el siste-
ma ese considera como incompresible. Para la ecuacién de cantidad de movimiento,
x toma el valor de pv y las fuerzas superficiales ()4 que consideran a la presion (p)
vy los esfuerzos viscosos u(Vu + Vu®) para un fluido newtoniano. De esta manera,

la ecuacién de continuidad y la de cantidad de movimiento son las siguientes

V-pu=0 (2.29)
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V-9 (u)(u) = pg — V¢ (p) +uV - Ve (u) + AF (2.30)

En la Ec. (2.30) AF involucra los efectos de las interacciones del sélido-fluido
dentro del lecho, sin embargo, hasta ahora el valor de este término ha sido aproxi-

mado desde diferentes enfoques que son descritos a continuacion.

2.4.1. Navier Stokes Darcy Forchheimer

Diferentes propuestas se han realizado para describir las fuerzas de resistencia
sélido-fluido en RLE. Entre estas, la ecuacion de Ergun (Ergun, 1952) es la maés
utilizada, en esta ecuacién AF cuantifica los efectos viscosos presente a bajas veloci-
dades de flujo (Blake-Kozeny o Darcy) y las resistencias inerciales cuantificadas por
la dependencia cuadratica de la velocidad de flujo (Burke-Plummer o Forhheimer).
El acoplamiento de ambos términos permite la determinacién de la caida de presion

o caracterizacién de las resistencias solido-fluido.

pa(l — ¢)° pB(1 — )
&, &,

Donde « y [ son constantes particulares para cada configuracion del lecho y su

_AF=V.I= (u) + [(u)] () (2.31)

magnitud en algunos casos depende de la fraccién vacia y el nimero Reynolds de
particula (Eisfeld y Schnitzlein, 2001; Koekemoer y Luckos, 2015). Los coeficientes «
y 0 normalmente son determinados a partir del ajuste con datos de caida de presion
experimental o de perfiles de velocidad radial (Castillo-Araiza y Lopez-Isunza, 2008;
Guo et al., 2017). Ergun estim¢ valores de a y 3 para lechos empacados con d;/d, >8
obteniendo valores de o« =150 y # =1.75. Siguiendo esta aproximacién, la Ec. (2.30)

puede escribirse como

_ pa(l—¢)?  pB(1—¢)
V- (u) (u) = =V (p) +uV -V (u) — ( Fa o [(u)]) (u) (2.32)

Considerando que la componente z de la velocidad es mucho mayor que las

componentes en 6 y r de la velocidad y que % > (%, %) ademas de que la fraccién
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vacia solo es funcién del radio, las Ecs. (2.29) y (2.32) quedan como

0 (u)

¢ 5, (2.33)
p w052 = 6% sy (%55 + 205 g+ S+ )
gy (10521 670 - (ijggp@ T <u>) (W) (2:3)

Las condiciones de frontera consideran que en la entrada la velocidad es ho-
mogénea y constante en la direccion z. Por otro lado, se considera al sistema simétri-
co, y las paredes no presentan deslizamiento (u-n = 0). Ademds, en la salida del

lecho la presién se impone a ser la atmosférica (p = Py, )-

2.4.2. Propuesta del modelo basado en PRS

En este enfoque, para determinar el término AF se parte del hecho que AF =
V (p) de donde es posible utilizar el término de caida de presién promedio superficial,
el cual se puede obtener utilizando el teorema del promedio espacial (Whitaker,
1996), tal que

sup

(VP)oup = VD + 77 [ mpiA (2.35)
AFrs

Donde Apg es el area superficial de las particulas la cual se encuentran en con-
tacto con el fluido, V' es el volumen total de promediado definido como Vy + V.
Donde V; es el volumen del sélido y V; es el volumen del fluido contenido en V.

Despejando el primer término de la derecha en la Ec. (2.35)
1
VPlswp = (VD)o — 37 [ 1A (2.36)
AFs

Finalmente, se aplica la definicién integral del promedio de una cantidad a la Ec.
(2.36) para el primer término de la derecha, quedando la relacién de la Ec. (2.31)

en términos de cantidades intrinsecas como
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1 1
AF =V (p) = V—F/VpdV v / npdA (2.37)
14 AFs

Las ecuaciones resultantes para este caso de estudio quedan como

0 (u)
0z

¢ =0 (2.38)

or? or or r Or

pu) gt = _¢38<5> + ters (qﬁa W) | 0w 00 o0t} aai?)

+ Hefy (@% + ¢%) +AF(r) (2.39)

Las integrales en la Ec. (2.37) son las que permiten cuantificar la interaccién
de fuerzas del sélido-fluido del sistema, esta informacién resulta de las PRS pro-
mediadas como se muestra en la Figura 2.6, donde las integrales de volumen estan
definidas en la regién de volumen del fluido, para una descripcion satisfactorio, la
celda unitaria utilizada en las PRS se divide en 18 volimenes radiales, para las inte-
grales de superficie, se consideran las superficies de las particulas contenidas en los

volimenes de promediado. La selecciéon de caras se muestra en la Figura 2.6
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(c) seleccién de caras en vista superior

Figura 2.6: Seleccién de caras para el calculo de las interacciones sélido-fluido, frac-
cion vacia y velocidad promedio a partir de las simulaciones locales.

Finalmente, con el desarrollo de las fuerzas sélido fluido incluidas en el modelo
pseudo continuo propuesto y a partir de la metodologia para obtener esta informa-
cion de simulaciones locales, se pretende que los tiempos de computo se reduzcan,
ademas de mejorar la descripcion de sistemas complejos como lo es un RLE, con esto
sera posible un mejor analisis en cuanto a las condiciones de operacién necesarias y

también para un desarrollo de optimizacién y control.
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Capitulo 3

RESULTADOS Y DISCUSION
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A continuacién se presentan los resultados obtenidos a partir de las simulaciones
locales y las diferentes aproximaciones pseudo continuas. Para la solucion de las
ecuaciones se hizo uso del software Comsol Multiphysics, el cual utiliza el método
de elemento finito. El principio basico del método consiste en la discretizacion por
elementos del sistema a estudiar y en cada nodo se determina una funcién de forma
que aproxime a la solucion. Ademas, siendo las ecuaciones a resolver no lineales, el
sistema de ecuaciones obtenidas se resuelve por el método de Newton hasta converger
a la tolerancia definida (tol=0.001). Un aspecto importante para resolver por medio
del método de elemento finito es el tamano de la malla, siendo esta definida por el
numero de elementos que conforma el sistema. Para las simulaciones locales en ambas
configuraciones de empaque se realizé una independencia de malla, encontrando que
la cantidad minima para utilizar debe ser de 6.5 millones de elementos. Por otro
lado, para las simulaciones pseudo continuas el niimero de elementos utilizados fue

de 25 mil.

3.1. Estructura del lecho empacado

En la Figura 3.1 se presenta la comparacién visual entre los empaquetamientos
ordenado y aleatorio, donde para ambos casos se utilizé un total de 56 particulas, las
cuales son la cantidad de particulas que caben en los 58 mm del largo del empaque
elegido para reducir el tiempo de computo. Aunque el empaquetamiento aleatorio
presenta similitudes con el empaquetamiento ordenado, la longitud empacada con
las particulas fue mayor, lo cual puede resultar significativo para la cuantificacion
de la fraccion vacia en cada sistema. Se ha reportado en la literatura visualizaciones
3D de empaquetamientos del tipo aleatorio, presentando patrones parecido a los que

se muestran en la Figura 3.1b (Guo et al., 2019; Shoji et al., 2019).
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0.06m 0.04m 0.02m

(a) ordenado

0.06 m 0.04 m 0.02m

(b) aleatorio

Figura 3.1: Comparacion del empaquetamiento de las particulas.

En la Figura 3.2 se muestra la comparacion del perfil de fraccion vacia en la direc-
cion radial para el empaquetamiento ordenado y aleatorio. Cabe destacar que para
el empaquetamiento aleatorio se realizaron tres simulaciones con el fin de observar
si en cada una de ellas la diferencia de los perfiles obtenidos fuera considerablemente
diferentes entre ellos, los resultados mostraron que no habia grandes cambios. Cada
punto en esta figura es el promedio en la direccién angular y axial. Asimismo, se
presentan los perfiles radiales de la fraccion vacia para el empaquetamiento aleato-
rio a partir de DEM (Theuerkauf et al., 2006; Yang et al., 2016) y una correlacién
utilizada para lechos empacado con baja relacién d;/d, (De Klerk, 2003). En todos
los perfiles se observan dos regiones de maximos y minimos a lo largo de la direccién
radial. los maximos valores de fraccién vacia se encuentran entre las regiones donde
hay contacto particula-particula (D =1). Para todas las predicciones, se observa
que cerca de la pared (D =0) se tienen un comportamiento similar, sin embargo,
para distancias lejos de esta (D >0.5) se muestran diferencias significativas, princi-
palmente para el empaquetamiento ordenado, ya que se tiene una sobreestimacion
de la fraccién vacia con respecto a las predicciones con la configuracion aleatoria.

Al compararse estas predicciones con las obtenidas con la correlacién de De Klerk,
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se tiene desviaciones considerables que son mas evidentes en la regiéon central del
lecho. Por otro lado, las simulaciones realizadas por DEM mostraron mayor pareci-
do al empaquetamiento aleatorio. En general, las predicciones de la fraccion vacia
son similares a las reportadas en la literatura para lechos empacados con particulas

esféricas (Dixon y Partopour, 2020; Eppinger et al., 2011).

1.30
a— Theuerkauf et al. (2006)
v— Yang et al. (2016)
—o— De Klerk (2003)
1.044 —e— Ordenado
, —8— Aleatorio
0.78 1
=
0.52
0.26 1
0.000'

D=(R-1)/d,

Figura 3.2: Fraccion vacia para empaquetamiento ordenado y aleatorio, comparado
frente a simulaciones DEM (Yang et al., 2016; Theuerkauf et al., 2006) y la correla-
cién de De Klerk (De Klerk, 2003).

Por otra parte, en la Figura 3.3 se muestran los perfiles de la fraccion vacia en
la direccion axial y radial. Aqui se observan maximos y minimos en las posiciones
r/d, de 0.5 y 1.5, estas posiciones coinciden con las regiones de maximos de la
fraccion vacia presentadas en la Figura 3.2. La fraccién vacia presenta oscilaciones
con amplitud de 0.5d, en la direccién radial y de frecuencia de dp en la direccién
axial. Finalmente se observa un patrén en el comportamiento de la fraccién vacia
alrededor del centro del lecho, cerca del intervalo 2.5-5 d,, en direccién axial. En este
sentido, se realiz6 un corte cerca de la zona mencionada para poder observa mejor

el efecto del empaque en el transporte de cantidad de movimiento.
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Figura 3.3: Fraccién vacia en 2D para el empaque ordenado.

Una forma de evaluar las simulaciones realizadas para los tipos de empaque-
tamiento utilizado es mediante la descripciéon de la caida de presion experimental.
Por ello, en la Figura 3.4 se muestra una comparacién de la caida de presién ex-
perimental reportada por Lépez Isunza (1983) con aquella obtenida mediante una
correlacién (Ergun, 1952) o DNS considerando un empaquetamiento aleatorio y un
empaquetamiento ordenado. Los datos experimentales muestran un incremento no
lineal la caida de presion, en particulas se observan dos pendientes, la primera que
va de Re, en el intervalo 700-1200 y la segunda en el intervalo Re, 1200-1600. Para
la ecuacién de Ergun se reestimaron los valores de las constantes o y 3 obteniendo
los valores de 293 y 4.4, respectivamente. La prediccién de los valores de o y 3
presentan un orden de magnitud parecido a los valores reportados por diferentes es-
timaciones (Castillo-Araiza y Lopez-Isunza, 2008). En esta reestimacién el término
de Forchheimer, asociado con al constribucién inercial y turbulenta, ha tomado ma-
yor peso comparado con el valor nominal establecido por Ergun. Comparando los
datos experimentales con las PRS del lecho empacado de manera ordenada se puede
observar que para Re, pequenos de 700 y 1050 los datos de caida de presién son

sobreestimados mientras que los datos son subestimados para ntimero de Reynolds
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de particula mayores a 1050. Cabe resaltar que para el caso donde se consideré un
empaquetamiento aletorio los valores de la caida de presién para Re, bajos concuer-
da mejor con los datos experimentales. Las diferencias presentadas entre las PRS y
los datos experimentales son mayores del 15 %, esto se puede deber a la modificacién

del contacto entre las particulas y particula-pared para una correcta generacién de

malla (Reddy y Joshi, 2010).

0.54 e dP,

= dP

rand

—2—dP , (Lopez Isunza, 1983)
° dPerg(Ergun, 1952)

0.36

Ap, bar

0.18

T T T T T " T " !
800 1000 1200 1400 1600
Re

P

Figura 3.4: Comparacién de la caida de presion experimental dP s (Lépez Isunza,
1983) con la obtenida mediante simulaciones locales para la configuracién ordenada
dP g, aleatoria dPyanq y con una correlacién empirica dPe;y (Ergun, 1952).

3.2. Simulaciones locales a nivel de DNS

La Figura 3.5 muestra el corte realizado en las celdas de estudio considerando
un empaquetamiento ordenado y uno aleatorio. Para comparar los resultados, se
seleccionaron planos a un radio de 0.004 m con una longitud de 0.02 m. Ambos
planos estan ubicados entre la longitud del empaque de 0.02 m y 0.04 m, con el
objetivo de no cuantificar los efectos de entrada e identificar las diferencias entre

ambas configuraciones. A simple vista se puede notar que, en el empaquetamiento
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ordenado, la distribucién de las particulas en el corte resulta simétrica mientras que
en el empaquetamiento aleatorio muestra mayor desorden en las particulas. Ademas

de no tener la misma simetria que en el empaquetamiento ordenado.

-10 x107m

0.06m 0.04m 0.02m

(a) ordenado

0.06 m 0.04 m 0.02m

(b) aleatorio

Figura 3.5: Plano del corte en lecho en r=0.004m los diferentes empaquetamientos.

En la Figura 3.6 se muestra los perfiles locales a nivel DNS del campo de la
magnitud de velocidad y las lineas de corriente para un numero de Reynolds de
particula de 1400. Debido a la diferencia en el tipo de empaquetamiento, se obser-
varon campos de velocidad diferentes, teniendo magnitudes de velocidad entre 0-19
m/s para las simulaciones con el empaque aleatorio y un rango de 0-16 m/s para la
simulacién con el empaque ordenado. La velocidad maxima para ambos empaques
se presenta principalmente cerca de la pared, debido a las obstrucciones existentes
en el contacto particula-pared que genera el efecto de acanalamiento, como se ha
mostrado también en la literatura (Cheng y Yuan, 1997; Huang et al., 2009; Guo
et al., 2019). Por otro lado, a partir de las lineas de corriente se observan zonas

de recirculacién para ambas configuraciones, asi como sumideros y fuentes del flujo
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generados principalmente entre el contacto de las particulas.
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Figura 3.6: Perfiles de la magnitud de la velocidad y lineas de corriente para el
empaquetamiento para un e, =1400.

La Figura 3.7 muestra los perfiles radiales de velocidad promedio superficial para
el empaquetamiento ordenado a diferentes Re, de 700-5313. El perfil de velocidad
promedio presenta dos méaximos localizados cerca de la pared (r=0.0115 m) mientras
que los valores minimos estan localizados en las superficies de las particulas y la pared
del lecho. Estos maximos y minimos concuerdan con la ubicacién de los maximos
y minimos de la fraccién vacia. Sin embargo, en la regién cercana a la pared, el
efecto provocado por los esfuerzos debidos a la pared del lecho reduce la velocidad
hasta cero, generando gradientes de velocidad prolongados en esta region. Como se
muestra en la Figura 3.6, todos los maximos que se encuentran en la regiéon cercana
a la pared estan ubicados en la misma posicion, lo que podria conducir a que las
relaciones de esfuerzo de corte se conservan para diferentes valores de velocidad de
entrada y que la relacién u/u;, podria conservarse a diferentes Re,. Ademds, este
resultado indica que la estructura presente en la regién cercana de la pared no tiene
influencia significativa sobre el perfil de velocidad a Re, altos. Por otra parte, los

valores maximos de la magnitud de velocidad para cada nimero de Reynolds de
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particula son de 4 m/s (Re, =700), 6 m/s (Re, =1050), 9 m/s (Re, =1400), 11
m/s (Re, =1619) y 33 m/s (Re, =5313).
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Figura 3.7: Perfiles radiales de la magnitud de la velocidad superficial a diferentes
Re,, (70-5313), simulaciones con empaquetamiento ordenado.

Para mostrar la influencia del empaquetamiento en el perfil de velocidad, en la
Figura 3.8 se muestra la comparacién de los perfiles radiales de velocidad promedio
para el empacado de tipo aleatorio y ordenado considerando niimeros de Reynolds
de particula de 700 y 1400. Para la configuracion aleatoria, se observan puntos maxi-
mos de la velocidad de 3.6 m/s y 7.2 m/s, respectivamente, mientras que para la
configuraciéon ordenada los valores alcanzas valores de 4.5 m/s y 8.5 m/s, respec-
tivamente. La diferencia de los valores presentados para ambos empaquetamientos
se debe al efecto de la estructura en cada lecho y de los esfuerzos generados por la
presencia de las particulas solidas. El perfil de velocidad determinado para ambas

simulaciones ya se ha reportado en la literatura de forma experimental (Winterberg

y Tsotsas, 2000)
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Figura 3.8: Comparacion del perfil radial de la magnitud de velocidad superficial
promedio para la configuracién aleatoria y ordenada para Re, de 700 y 1400.
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3.3. Simulaciones locales a nivel de las RANS

Las Figuras 3.9 y 3.10 se muestran los perfiles de velocidad y lineas de corriente
de los modelos de turbulencia k—¢ y k—w para las dos configuraciones de empaquea-
tamiento, aleatorio y ordenado, a un Re, de 1400. Se observa que no hay diferencia
considerable entre ambos modelos en cuantos a los perfiles de velocidad y patron
de flujo. Otro punto importante para destacar es que las simulaciones a nivel de las
RANS consiguen un patréon de flujo igual que las simulaciones a nivel de las PRS
en la mayoria del cambo de flujo. Sin embargo, existen diferencia considerables en
la region cercana a la pared. Aqui, la magnitud de la velocidad, obtenida al utilizar
las RANS es de 11 m/s mientras que para PRS, la velocidad es cero. Esta diferen-
cia se debe a las condiciones de pared utilizadas en las RANS y su ineficacia en la
captura de lo que sucede a nivel de la capa laminar cerca de las superficies solidas.
En ese sentido, para una buena descripciéon de la pared en las simulaciones RANS;,
se necesita aplicar un mallado mayor, haciendo que las RANS resulten intratables

(Guardo et al., 2005).

NN RN
[y \\\\\\\\\\\\\kﬁ ‘ A\\\\\\\\\\\\\\\\

Figura 3.9: Perfiles de la magnitud de la velocidad y lineas de corriente para el
empaque con simulaciones RANS para Re, = 1400 con la configuracién ordenada.
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Figura 3.10: Perfiles de la magnitud de la velocidad y lineas de corriente para el
empaque con simulaciones RANS para Re, = 1400 con la configuracién aleatoria.

En las Figuras 3.11 y 3.12 se muestran las comparaciones de los perfiles radiales
de la magnitud de velocidad promedio de las RANS (k—¢ y k—w) y las PRS a Re, 700
y 1400 considerando ambos tipos de empaquetamientos (aleatorio y ordenado). Los
perfiles de la velocidad en la direccion radial siguen la misma tendencia para todas
las aproximaciones a los diferentes Re,, se predicen similares maximos y minimos de
la magnitud de velocidad. Para el lecho empacado de manera ordenada, los modelos
k —ey Kk — w predicen perfiles de velocidad que se desvian de las PRS, lo cual hace
més evidente conforme incrementa el Re,. Comparando las RANS con las PRS se
pueden observar diferencias en la velocidad de hasta 1.65 m/s. Estas diferencias son
mas evidentes en la regién de contacto particula-particula localizada en r=0.004 m.
En esta zona se presenta un efecto de estrangulamiento que provoca aceleracion del
fluido, donde las fuerzas inerciales son dominantes. Por otra parte, se encuentran
desviaciones de alrededor de 0.1 m/s en la regién de cambio prolongado de fraccién

vacfa ( r=0.0078—0.0114m).
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Figura 3.11: Perfiles radiales de la magnitud de velocidad superficial promedio de
las simulaciones RANS para Re, 700 y 1400 el empaquetamiento ordenado

Esto indica que los efectos provocados por la presencia del s6lido no son descritos
correctamente por las funciones de pared y que esta resistencia al movimiento del
fluido esta siendo subestimada. Para el lecho empacado de manera aleatoria, estas
diferencias persisten. Sin embargo, las diferencias encontrada entre las RANS y PRS

son menores en comparacion con el empaquetamiento ordenado.
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Figura 3.12: Perfiles radiales de la magnitud de velocidad superficial promedio de
las simulaciones RANS para Re, 700 y 1400 para el empaquetamiento aleatorio

Dada la importancia de la viscosidad turbulenta para simulaciones de los mo-
delos pseudo continuos que se presentan mas adelante en la Figura 3.13 y 3.14 se
muestran los perfiles radiales de la viscosidad turbulenta obtenida con los modelos
de turbulencia k — e y Kk — w para los dos tipos de empaquetamiento. Para ambos
modelos de turbulencia, el orden de magnitud es el mismo que la viscosidad dinami-
ca. Para el modelo de Kk — w, el valor de la viscosidad turbulenta para Reynolds
de particula de 1400 en ambas configuraciones resulta ser mayor que la viscosidad
dinamica y que los valores obtenidos por el modelo xk — €. Esto se debe a la forma
de la definicion de la viscosidad turbulenta. Debido a esto, los modelos de turbu-
lencia usados en las RANS resulta en una aproximacion empirica donde se tienen
incertidumbres significativas, esencialmente en las predicciones cerca de las superfi-
cies solidas. Otro punto importante es que los valores la viscosidad turbulenta para
cada modelo de turbulencia y configuraciéon de empaque presentan diferencias no-
tables a un Re, alto, principalmente en el empacado ordenado, mostrando que este

parametro no es constante en la direccién radial. Sin embargo, para Re, bajos, la
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viscosidad turbulenta tiende a ser ligeramente constante. Los valores obtenidos de
la viscosidad turbulenta mediante las simulaciones locales a nivel RANS mantienen
el orden de magnitud reportados en la literatura. Guardo et al. (2005) reportaron
la viscosidad turbulenta para un lecho empacado con relacion d;/d, =3.0 y para
Re, =100-1000 con valore de 1z107° — 1210~*Pas en los modelos de turbulencia
Kk — ey Kk —w. Aparicio-Mauricio et al. (2017) estimaron el valor de la viscosidad
turbulenta para un modelo pseudo continuo, reportaron valores de 4.67°Pas para

Re, =700 y 47°Pas para Re, =1400.
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Figura 3.13: Perfiles radiales de la viscosidad turbulenta promedio con empaqueta-
miento ordenado y aleatorio de simulaciones RANS con el modelo de turbulencia
K — €.
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Figura 3.14: Perfiles radiales de la viscosidad turbulenta promedio con empaqueta-

miento ordenado y aleatorio de simulaciones RANS con el modelo de turbulencia
K — W.

46



3.4. Simulaciones considerando los modelos pseu-
do continuos

El modelo pseudo continuo propuesto se compard con la ecuaciones de Navier-
Stokes-Darcy-Fochheimer que en la literatura representa la propuesta convencional
para describir los perfiles de velocidad en lechos empcados con baja d;/d,. Las Figu-
ras 3.15 y 3.16 muestran la comparacién del modelo pseudo-continuo convencional
(NSDF) con el perfil de velocidad (DNS) a un Re, 700. Se observa que, en cuando se
considera un empaquetamiento ordenado el modelo convencional no logra capturar
adecuadamente el comportamiento del perfil radial de la velocidad obtenido median-
te las simulaciones a nivel local. Por otro lado, para las simulaciones realizadas con
el empaquetamiento aleatorio, se muestra una mejor descripcién en la zona cerca de
la pared, sin embargo, para la zona alejada de la pared, se observa una sobre esti-
macién de la velocidad en la zona de contacto, particula-particula. Las diferencias
para ambas configuraciones son causadas por la diferencia en los perfiles radiales de
la fraccién vacia, ver la Figura 3.2, haciendo notar la importancia de considerar el

acomodamiento de las particulas en lechos empacados con baja relacion de d;/d,,.
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Figura 3.15: Perfiles radiales de la velocidad de las simulaciones convencionales
(NSDF) y locales (PRS) para Re, =700 con la configuracién ordenado.
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Figura 3.16: Perfiles radiales de la velocidad de las simulaciones convencionales
(NSDF) y locales (PRS) para Re, =700 con la configuracién aleatoria.
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De acuerdo con los modelos pseudo continuo tipo Brinkman, se puede considerar
la viscosidad efectiva como la suma de la viscosidad turbulenta y la molecular. Tal
como se mostré en las Figura 3.13 y 3.14, la adiciéon de la viscosidad turbulenta
puede influir en las simulaciones de los modelos pseudo continuos. En ese sentido,
las Figuras 3.17 y 3.16 muestran el comportamiento del perfil radial de las simu-
laciones con los modelos NSDF con la adicién de la viscosidad turbulenta en la
viscosidad efectiva con ambos modelos de turbulencia Kk — ¢ y kK — w, para la confi-
guracién aleatoria con Reynolds de particula de 700 y 1400. Se observa que a pesar
de presentar comportamientos diferentes en la viscosidad turbulenta para cada mo-
delo de turbulencia utilizado, el comportamiento de ambos en los perfiles radiales
para los diferentes RRe, resultan parecidos. En adicién a eso, el comportamiento de
la magnitud de velocidad en el contacto particula-pared se sobreestima a diferencia
del modelo sin la adicién de la viscosidad turbulenta, por otro lado, en el contac-
to particula-particula los valores se subestiman con respecto al perfil del modelo
pseudo-continuo, sin embargo, no logra tener una mejor prediccion con respecto a

las simulaciones locales.
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Figura 3.17: Perfiles de velocidad radial comparando los modelos pseudo continuo
agregando la viscosidad turbulenta de los modelos de turbulencia Kk —e y kK —w con
la configuracién aleatoria para Re, =700.
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Figura 3.18: Perfiles de velocidad radial comparando los modelos pseudo continuo
agregando la viscosidad turbulenta de los modelos de turbulencia Kk — e y kK —w con
la configuracién aleatoria para Re, =1400.

Finalmente, los resultados para el modelo pseudo continuo propuesto se presen-
tan unicamente con la configuracién aleatoria debido a los resultados obtenidos. La
Figura 3.19 muestra los perfiles radiales de las fuerzas en las interacciones solido-
fluido obtenidas de las simulaciones locales para Reynolds de particula de 700 y 1400.
Aqui se observa que el comportamiento de las fuerzas resulta inverso de acuerdo con
la fraccién vacia, siendo el punto mas alto de las fuerzas en el centro del empaque,
elucidando la mayor resistencia en la zona donde se presenta mayor cantidad de

solido.
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Figura 3.19: Perfiles radiales de las fuerzas calculadas debido a las interacciones
solido-fluido para la configuracién aleatoria a Re, de 700 y 1400.

La Figura 3.20 muestra los perfiles radiales de la velocidad promedio del modelo
pseudo continuo propuesto para la configuracion aleatoria a Re, 700 y 1400. EI com-
portamiento de las simulaciones pseudo continuas resulta mejor que las simulaciones
del modelo pseudo continuo convencional, esto da a entender que la influencia de
los parametros a y  a partir de la ecuaciéon de Ergun muestra incertidumbre para
capturar las interacciones solido-fluido. Para la zona cerca de la pared se presentan
desviaciones menores del 15 %, siendo iguales estos valores en el contacto particula-
particula. Sin embargo, en las zonas con mayor cantidad de sélido las diferencias

resultan mayores al 15 %

51



8.0
—e— PRS Re,=700

1= == -MPCP Re =700
6.4{—=— PRS Re,=1400
- == - MPCP Re =1400

»
)
1

Velocidad, m/s
o

Figura 3.20: Perfiles radiales de la velocidad comparando el modelo pseudo con-

tinuo propuesto con las simulaciones locales para el empaquetamiento aleatorio a
Re, =700

Para el modelo pseudo continuo, se puede notar una subestimacién de los perfiles
a comparacion de las simulaciones locales, ademés, en el contacto particula-particula
existe un desfase del punto maximo para ambos modelos. Esto se debe a el calcu-
lo de las fuerzas, ya que se realiz6 un muestreo de pocos datos, lo cual indica una

sensibilidad en el traspaso de datos de los modelos locales al modelo pseudo continuo.

En el presente capitulo, se presentaron los resultados obtenidos de simulaciones
locales y pseudo continuas, también de hizo la validez a partir de la caida de pre-
sion y la comparacion de la configuracion del empaque. Los resultados principales
de este trabajo fueron la importancia de la determinacion de la generacion del em-
paque para un lecho empacado con d;/d, de 3 y la influencia en la fraccién vacia,
también la necesidad de una correcta selecciéon del modelo de turbulencia, asi como
la determinacion a partir de descripciones locales en donde es posible describir las
interacciones que suceden entre el sélido y fluido y aunado a eso, la poca descrip-

cion en los modelos pseudo continuos convencionales, de ahi la necesidad de buscar
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modelos pseudo continuos que incluyan la menor cantidad de descriptores posibles

obtenidos de forma empirica.
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Capitulo 4

CONCLUSIONES Y
PERSPECTIVAS

En este trabajo se presentd la propuesta de un modelo pseudo continuo que

incluya informacién de las simulaciones locales, de lo anterior se concluye lo siguiente

= La eleccién del empaquetamiento de particulas resulta importante para el estu-
dio de un lecho empacado, siendo la configuraciéon ordenada la menos adecuada

debido a la inadecuada prediccion de la fraccién vacia.

= Las simulaciones locales a nivel particula resuelta lograron capturar la pre-
sencia de sumideros y fuentes en la velocidad, indicando un comportamiento
turbulento. A pesar de tener el mismo comportamiento para las simulaciones
a nivel RANS, estas no lograron una buena prediccién en la pared y superficie
de las particulas, debido a las funciones de pared que necesitan los modelos de
turbulencia empleados. En ese sentido, utilizar un mayor mallado en las simu-
laciones locales a nivel RANS resulta necesario si se requiere capturar dicha

informacion.

= Para los modelos pseudo continuos, las ecuaciones NSDF en la configuracién
aleatoria resultaron mejores que las simulaciones en configuracion ordenada,
sin embargo, la prediccién del modelo resulta en una sobreestimacion en el con-
tacto particula-particula. Aunado a eso, la adicién de la viscosidad turbulenta

en la viscosidad efectiva no presenté cambios significativos en las viscosidades
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turbulentas para ambos modelos de turbulencia, ademés de no contar con un

mejor comportamiento.

= El modelo pseudo continuo propuesto tuvo una mejor prediccion que el modelo
de NSDF, sin embargo, es necesario tener cuidado en el momento de obtener
las fuerzas de las simulaciones locales ya que se presenté una sensibilidad

significativa.
Como perspectivas del trabajo se tiene lo siguiente

= Realizar un mejor estudio de las fuerzas obtenidas de los modelos locales a

nivel DNS.
= Presentar la propuesta de un pseudo continuo promediado en el tiempo.

= Hacer la evaluacion de diferentes modelos de turbulencia en un lecho empaca-

do.
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An&dlisis de la dinédmica de

fluidos en régimen Con base en la Legislacién de 1la Universidad Autdnoma
turbulento en un lecho Metropolitana, en la Ciudad de México se presentaron a las
empacado con baja relacién 13:00 horas del dia 10 del mes de junio del afio 2021 POR
de dt/dp VIA REMOTA ELECTRONICA, los suscritos miembros del jurado

designado por la Comisién del Posgrado:

DR. HECTOR FELIPE LOPEZ ISUNZA
DR. LUIS ALBERTO RICARDEZ SANDOVAL
DR. JESUS ALBERTO OCHOA TAPIA

Bajo la Presidencia del primero y con caracter de
Secretario el ultimo, se reunieron para proceder al Examen
de Grado cuya denominacidén aparece al margen, para la
obtencién del grado de:

MAESTRA EN CIENCIAS (INGENIERIA QUIMICA)

DE: DALIA NAYELI DORANTES LANDA

y de acuerdo con el articulo 78 fraccidén III del
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Autdbénoma Metropolitana, los miembros del jurado
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DALIA NAYELI DORANTES LANDA
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interesada el resultado de la evaluacién vy, en caso
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