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Resumen

Se propone el modelado y estudio de los problemas en la hidrodindmica y en el
transporte de masa, en un reactor electroquimico tipo filtro prensa FMO1-LC y su
comparacién con un nuevo reactor, a través de la Distribucion de Tiempos de

Residencia, obtenidos con tres distintas formas:

% Técnica experimental, consiste en inyectar un trazador a la entrada en

forma de pulso.

7/

» Ajuste de las curvas de Distribucion de Tiempos de Residencia
experimentales con los modelos de MDA y PDE, Modelo de Dispersion

Axial (MDA) y el Modelo de Zonas Dinamicas y Estancadas (PDE).

% Obtencién de la Distribucion de Tiempos de Residencia con el modelo de
Dinamica de Fluidos Computacional o DFC con Comsol Multiphysics para
simular el comportamiento hidrodinamico y de transporte de masa en el

reactor FM01-LC modificado.

Se pretende que los resultados obtenidos con la simulacién del modelo de
Dinamica de Fluidos Computacional puedan predecir los datos experimentales,
con el propoésito de un mejor estudio y andlisis de la hidrodinamica y transporte

de masa en el reactor FM01-LC modificado.
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CAPITULO:

Capitulo 1: Introduccién

El comportamiento de cualquier reactor depende de dos aspectos. El primero es la
cinética de la reaccion y el segundo es el transporte de masa. Ambos estan
ligados a la conversidn, una cinética lenta da como resultado una baja conversion,
de igual modo un deficiente transporte de masa en el interior del reactor da una
baja conversion. La forma mas sencilla de definir la cinética de la reaccion es
mediante la ecuacién de Arrhenius la cual depende de la temperatura y de la
energia de activacion. Por otro lado, el transporte de masa es tan importante como
la cinética de la reaccidon es por esta razén que el trabajo se enfoca en el
transporte de masa y sus problemas. En sintesis, la conversion en un reactor es

funcién de la cinética de la reaccion y el transporte de masa.

Conversion = Cinética de la Reaccion x Transporte de Masa

Para describir el transporte de masa una de las técnicas mas usadas es la
Distribucién de Tiempos de Residencia o DTR. Es decir, la funcién de distribucion
de tiempos de residencia describe el tiempo que han estado las moléculas de

interés dentro del reactor. Es de mencionarse que no todas las moléculas,




elementos, y 4tomos tienen el mismo tiempo de residencia. Sumado a esto, los
cambios y desviaciones en el tiempo de residencia de los elementos son funcion
del transporte de masa. Agregado a lo anterior, la DTR se presenta en curvas en

funcion del tiempo.

Las curvas de DTR son una muestra del transporte de masa a la salida de cada
reactor y detectan los problemas en el transporte de masa. Sin embargo de
acuerdo con Fogler (2008) las curvas de DTR no describen de manera completa la
estructura de un reactor o un sistema de reactores especifico. La DTR es singular
para un reactor en especifico. No obstante, el reactor no es singular para una DTR

dada.

Por otro lado la DTR no identifica en que zona del reactor se encuentran los
problemas de transporte de masa. Con el fin de identificar los problemas dentro de
un reactor se utilizan diversas técnicas. Una de las técnicas mas modernas y mas
utilizada es la dindmica de fluidos computacional (DFC), la dinamica de fluidos
computacional resuelve la hidrodinamica y transporte de masa en una geometria
en tercera dimension. De esta forma es posible identificar los problemas del
transporte de masa en el interior del reactor. De tal modo que para resolver la
dinamica de fluidos computacional (DFC) el simulador Comsol Multiphysics en su

version 4.3.

Por otra parte, los reactores electroquimicos no estan exentos de problemas en el
transporte de masa, resultando particularmente importante para el reactor

electroquimico tipo filtro prensa FM01-LC. Se define a un reactor tipo filtro prensa




con una geometria de un prisma rectangular, en donde el fluido pasa
continuamente por el reactor. Principalmente el patron de flujo se define en la
entrada y salida del reactor electroquimico. Como resultado, un problema comun
en los reactores tipo filtro prensa como el FM01-LC es que se lleva a cabo una
mala agitacion a la entrada y salida del reactor, provoca que se agote el electrolito
sin que exista una regeneracion adecuada proveniente de la corriente fresca
entrante. Por lo tanto al disminuir la concentracion del electrolito reacciones
secundarias pueden tener lugar disminuyendo la eficiencia y pureza del producto

final (R.E.W. Jansson, 1980).

Se analizara el patron de flujo en un nuevo reactor electroquimico el cual parte de
la modificacion de la geometria del reactor FMO1-LC. Sobre todo, la modificaciéon
al reactor FM0O1-LC fue hecha con el proposito de mejorar el patron de flujo dentro
del reactor. Ademas para analizar el reactor modificado y compararlo con el
conocido se utilizaron diversos pasos. El primer paso es la obtencién de la
Distribuciéon de Tiempos de Residencia experimentalmente mediante la técnica
estimulo respuesta con distintos flujo de entrada. El paso siguiente es ajustar las
curvas de Distribucion de Tiempos de Residencia experimentales con modelos
matematicos. El tercer paso consiste en el uso de la dinamica de fluidos
computacional (DFC). Finalmente, se validan los resultados obtenidos en la
dinamica de fluidos computacional (DFC) con las curvas de Distribucion de

Tiempos de Residencia (DTR) experimentales.




Una vez validada la dinamica de fluidos computacional o DFC con Comsol 4.3
para el reactor FMO1-LC, se podra reducir la necesidad de datos experimentales.
Ademés de permitir futuras modificaciones. En conclusion, no solo se pretende
resolver los problemas de transporte de masa en el reactor FM01-LC, también se
pretende que la metodologia propuesta en esta tesis sea utilizada para

caracterizar y resolver problemas de transporte de masa en otros reactores.




CAPITULO:

Capitulo: 2. Objetivos

Objetivo General

% Modelar la Distribucion de Tiempos de Residencia en un Reactor Tipo Filtro

Prensa FMO1-LC.

% Simular el movimiento del electrolito dentro del reactor y predecir la
distribucion de tiempos de residencia, validando los resultados con datos

experimentales obtenidos mediante la técnica de estimulo-respuesta.




Objetivos Particulares
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Obtener y describir las curvas de Distribucion de Tiempos de Residencia
(DTR) para el reactor FMO1-LC y para el reactor FMO1-LC con
modificaciones en los distribuidores de entrada y salida obtenidas

experimentalmente.

Describir las curvas de DTR con los modelos de MDA y PDE, Modelo de
Dispersion Axial (MDA) y el Modelo de Zonas Dinamicas y Estancadas

(PDE).

Aplicar el Modelo de Dinamica de Fluidos Computacional o DFC para
simular el comportamiento hidrodindmico y el transporte de masa del

reactor FM01-LC modificado.

Analizar las curvas de Distribucion de Tiempos de Residencia (DTR) para el
reactor FMO1-LC modificado con el modelo de DFC validandolas con las

curvas de DTR experimentales.




CAPITULO:

Capitulo: 3. Antecedentes

3.1. Reactor FMO1-LC

El reactor tipo filtro prensa FMO1-LC es utilizado en el tratamiento de aguas
residuales provenientes de la industria minera, y almacenamiento de energia. El
desempeiio de un reactor FMO1-LC depende de tres caracteristicas de acuerdo
con Rivera (2010):

(1) Las caracteristicas electro cataliticas del electrodo
(2) La corriente y la distribucion del potencial
(3) Las caracteristicas de la hidrodinamica de la fase liquida

El reactor FMO1-LC fue disefiado para comportarse con un patrén de flujo de tipo
piston con el fin de evitar una mala distribucion del potencial. Sin embargo esto no
se consigue por completo, a efectos en la entrada y salida del reactor; provocando

gue existan flujo preferenciales y zonas de estancamiento (Bengoa et al, 2002).

El reactor FM01-LC (con un area del electrodo de 64 cm?) es una versién a escala
del reactor FM21-SP (&rea del electrodo de 21 dm?), ambos reactores fueron
disefiados por ICI (Imperial Chemical Industries). La figura 3.1 muestra las

dimensiones y geometria del reactor




3.1.1. Antecedentes del estudio del patrén de flujo en el reactor FM01-

LC

Durante los ultimos 10 afios diversos trabajos se han enfocado al estudio del
patrén de flujo en el reactor FMO1-LC. De acuerdo con Rivera, el distribuidor del
reactor FMO1-LC tal y como se muestra en la figura 3.1, la direccion del fluido es
de izquierda a derecha, produce regiones con diferentes velocidades causando
recirculaciones y zonas estancadas; las recirculaciones y zonas estancadas
afectan el coeficiente global de transferencia de masa (Brown et al., 1992; Frias-
Ferrer et al.,, 2008) a la entrada y salida del reactor. Estos efectos no son
considerables en reactores con una gran longitud debido a que la entrada y salida
representan una pequefia proporcion de la longitud total del reactor. Sin embargo
en reactores como el reactor FMO1-LC, la entrada y salida representa un
porcentaje considerable del reactor, comprometiendo la conversion y selectividad
en una reaccion quimica en el reactor. La necesidad de un nuevo distribuidor a la
salida y entrada del reactor es necesaria si se desea mejor la distribucién del fluido

a lo largo del reactor.

Electrodo

Salida electrolito

Entrada electrolito
Distribuidlores de
flujo

Figura.3.1 Corte horizontal en el reactor FM0O1-LC, en donde se indican los distribuidores de
flujo (Trinidad, 1996)




Método experimental estandar para determinar las DTR de un reactor
electroquimico

El método experimental estandar para determinar las DTR de un reactor
electroquimico es introduciendo un trazador al reactor, el trazador es una
sustancia que no interacciona con las reacciones que se llevan dentro del reactor
y ademas de que no se adhiere a las paredes del reactor, se mide la
concentracion del trazador a la salida del reactor con respecto al tiempo
(Westerterp et al, 1984). En el caso del FM01-LC se mide la conductividad con el

fin de conocer una concentracion promedio a la entrada y salida del reactor.

Con motivo de mejorar la transferencia de masa, se han utilizado diferentes
estrategias, como: aumentar la velocidad del electrolito, facilitar la generacién de
gas en la superficie del electrodo o el uso obstaculos que promuevan la
turbulencia (promotores de turbulencia). No todos resultan ser efectivos; el
aumentar la velocidad al electrolito provoca una mayor demanda en la energia

suministrada a la bomba y bajas conversiones (Brown C, 1995).




3.2. Comportamiento de un flujo ideal y no ideal en un reactor

El ingeniero quimico requiere escoger la configuracion de operacion 6ptima en un
reactor, en términos del patrén de flujo, existen dos modelos ideales de reactores
con un mezclado perfecto. Los reactores ideales son:
1. Reactor de Flujo piston o PFR por sus siglas en inglés
2. Tanque de flujo continuo perfectamente mezclado o CSTR por sus siglas en
inglés
Estos dos tipos de reactores ideales suponen los dos extremos de mezclado un

PFR representa el mezclado minimo y el CSTR representa un mezclado maximo.

3.2.1. Flujo tapon o flujo piston (PFR)

El modelo de un Flujo Tapén o Flujo Piston (PF) requiere que no exista un
mezclado longitudinal de sus elementos, por lo tanto que no hay dispersion, ni
gradientes de temperatura, velocidad, concentracién en la direccion radial (figura
3.2), todos los atomos de material que entran y salen del recipiente han estado
dentro de él exactamente el mismo tiempo. La velocidad, composicion, presion,
temperatura de los elementos en un corte diametral es exactamente la misma,

considerando que el mezclado radial es infinitamente rapido.

Flujo Pistono
Tapon

Entrada Salida

—
—
—>
—
—>

L

Figura 3.2. Representacion esquematica de un reactor ideal de flujo pistén o tapén
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Para las ecuaciones 3.1 a 3.4, la concentracién C es la concentracion del reactivo

o trazador que entra al reactor tubular, u, es la velocidad en la direccion z que

lleva el fluido, D, es el coeficiente (coeficiente de difusion en la direccion z) de

dispersiones la direccion z, D, es el coeficiente de dispersion en la direccion radial.

La ecuacion 3.1 es igual a cero debido a que no existe reaccion.

El balance de masa general se encuentra en la ecuacion 3.1, sin embargo con las

consideraciones de que solamente existe transporte de masa en la direccién axial

(ecuacion 3.2), predomina el transporte por conveccion por encima de la difusion

en la direccion z (ecuacion 3.3), el balance de masa para un reactor de flujo piston

(PFR) se ilustra en la ecuacion 3.4 gquedando el término de acumulacion y

conveccion en la direccion z.
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3.2.2. Tanque de flujo continuo perfectamente mezclado o CST

El modelo ideal de un CST asume que el contenido dentro del reactor esta
perfectamente mezclado y por lo tanto las propiedades del sistema son uniformes
en todo el reactor y a la salida del mismo. La concentracion y la temperatura son
las mismas en cualquier punto del reactor. La aproximacion para que un reactor se
comporte como un CST es valida siempre y cuando el tiempo necesario para que
se disperse un elemento entrante del fluido (trazador) es mucho mas corto que el

tiempo de residencia promedio dentro del tanque.

Un perfecto mezclado, indica que una molécula de trazador que entre al reactor
tiene una probabilidad igual de estar en cualquier parte del contendor justo
después de haber ingresado al mismo. Esto quiere decir que todos los elementos
del reactor tienen la misma probabilidad de salir del reactor ante el proximo

incremento de concentracion de un trazador.

=M

Figura 3.3. Tanque de flujo continuo perfectamente mezclado
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Un mezclado perfecto indica que no hay cambio de la concentracion ni en z ni en
r, ecuacion 3.5. Para un sistema en estado transitorio con flujos volumétricos de
entrada y salida constantes y volumen de reaccion constante, la ecuacion de
balance para un CST es la ecuacion 3.6, el tiempo de residencia es constante, el
volumen y la alimentacion volumétrica constantes. La figura 3.3 muestra
esquematicamente un CST, en donde entra el componente A y se mezcla
inmediatamente al entrar al tanque, el flujo volumétrico de entrada y salida tiene el
mismo valor dejando el volumen del reactor constante. La acumulacion esta dada

por la diferencia de los flujos masicos que entran y salen del reactor.

3.2.3. Modelo de tanques en serie con retromezclado

En ocasiones, con el propdsito de incrementar la conversion de él o los reactivos
de interés, se acostumbra recircular una parte de la corriente que sale del reactor.
Esta forma de operar es relativamente sencilla; sin embargo, el analisis
matematico de este tipo de reactores es mas complejo que el de un PF o CST, por
la dificultad que se tiene para establecer su tiempo de residencia. Uno de los
modelos que se utiliza para analizar reactores con recirculacion es considerarlos
como un PF con recirculacion (Carberry, 2001), utilizando como parametro de

ajuste a la recirculacion.
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Por otro lado, el modelo de tanques en serie consiste en un conjunto de tanques
perfectamente mezclados CST en donde la salida de uno es la entrada del otro y
ademas existe una corriente que va en sentido contrario. Pese a que la
concentracion es uniforme a lo largo de un reactor, existe un decremento

progresivo del reactante o trazador conforme el efluente pasa de un reactor a otro.
AL .
QE?II -——*‘ . o > — —

Figura 3.4. Modelo de tanques en serie con retromezclado

Balance de Materia esta dado por la ecuacion 3.7.

Q(Cr—1 —C) +G(Cry1—Cx) =0 (3.7)

3.2.4. Problemas de los reactores reales

a. Zonas Estancadas

Como se ha dicho anteriormente, la conversion de €l o los reactivos de interés en
el interior de un reactor depende de las condiciones que prevalecen en dicho
equipo, siendo el tiempo de residencia uno de los parametros mas importantes. En

reactores que tienen zonas estancadas. Resulta complicado determinar su tiempo

14



de residencia. Como consecuencia, la dificultad para modelar mateméticamente

Su comportamiento.

En las zonas estancadas hay poco o ningun intercambio de material con las
regiones bien mezcladas. Resultando que en estas zonas practicamente no exista

reaccion alguna.

b. Recirculaciéon

Es comun que en los reactores tubulares o de canal, la salida no tenga el mismo
diametro que el resto del reactor, ocasionando que el flujo choque con las paredes
cercanas a la salida del reactor induciendo recirculaciones. Las recirculaciones

son partes del fluido con un tiempo de residencia mas grande que al del promedio.

Cortocircuito

Zona _
muerta

Figura 3.5 Zona muerta y cortocircuito en un CST

c. Cortocircuitos (Bypass) o Flujo Preferenciales

Los reactores que no tienen un mezclado ideal (no PFR ni CSTR) tienen zonas en
las cuales el fluido viaja a una velocidad mayor a la velocidad promedio. Son
zonas de flujo preferencial, las cuales tienen un tiempo de residencia

relativamente menor y esto se refleja en la conversion del reactivo de interés.

15



Evidentemente, la presencia de zonas con un flujo preferencial es otro de los
factores que hace mas compleja la determinacion del tiempo de residencia del

reactor.

Existen algunas regiones en donde el fluido pasa mas rapido dentro del reactor,
provocando que estas regiones tengan un menor tiempo de residencia, y de esta
forma obteniendo una menor conversién. La figura 3.5 muestra el cortocircuito en
un reactor CSTR. En el caso de los reactores tubulares en donde la reaccién
sucede en las paredes del reactor, un cortocircuito o flujo preferencial seria en el
centro del reactor que en ocasiones tiene una velocidad mayor que el resto del

fluido.

Con el fin de caracterizar y analizar las desviaciones de un reactor respecto al
comportamiento ideal o determinar algunos tipos de problemas en su patron de

flujo se utiliza la Distribucion de Tiempos de Residencia (DTR).

3.3 Distribucion de Tiempos de Residencia

Una forma de modelar matematicamente el grado de mezclado que tiene un
reactor, es considerar que su comportamiento se puede representar utilizando la
Distribucién de Tiempos de Residencia o DTR, la cual indica la presencia de
zonas estancadas y flujos preferenciales en el reactor. Este enfoque implica la
determinaciéon experimental de dicha DTR, y esto se consigue operando el reactor

en condiciones de flujo similares a las de reaccion, pero en lugar de llevar a cabo
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la transformacion quimica se estudia el transporte de masa de un trazador en un
estado transitorio. El uso de la DTR experimental fue usada por vez primera por
P.V. Danckwerts en 1953, aunque fue propuesta en un articulo de MacMullin y

Weber (1935).

3.3.1. Descripcién esquematica para la obtencién de la Distribucién de

Tiempos de Residencia, DTR, técnica de estimulo-respuesta

El flujo principal lleva un liquido de arrastre el cual lleva al trazador sin
interaccionar quimicamente con él, el liquido mas comun es el agua. El método
mas simple, y utilizado para la obtencion de las curvas de DTR es utilizar un
trazador que no interfiera ni afecte al equipo. El trazador es introducido al flujo
principal por medio de una valvula la cual manda al trazador, en forma de alguna
perturbaciéon como se muestra en la figura 3.6, las perturbaciones mas utilizadas
son la perturbacion pulso y escaldén. Para una perturbacion pulso el fluido es
inyectado, o en el caso de usar una valvula se abre y cierra en un tiempo muy
corto dejando entrar una pequefia porcion del trazador. Y para una perturbacion
escalon la valvula antes del tiempo cero se encuentra completamente cerrada,
justo después del tiempo cero se abren completamente y se mantiene abierta

durante el experimento dejando pasar el trazador.
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Flujo
Principal Equipo
— Reactor > Receptor de la
Senal

Perturbacion

Pulso Escaldn

Entrada
trazador

Figura: 3.6. Obtencion de las curvas de DTR de forma experimental

El flujo principal con la perturbacion, ya sea pulso o escaldn, entra al reactor en
donde el patron de flujo se desarrolla 'y a la salida del reactor se instala un equipo
gue mida de forma indirecta o directa la concentracion del trazador con respecto al

tiempo, por ejemplo con un espectrofotometro.

Las dos principales caracteristicas de las curvas de DTR son:

1. Diagnéstico de problemas de reactores en operacion. Zonas estancadas,
cortocircuitos y recirculaciones.

2. Prediccion de la conversion o la concentracion de efluente en reactores
existentes o disponibles, cuando se va a realizar una nueva reaccion en el

reactor.
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Antes de empezar a explicar el procedimiento para obtener las curvas de DTR, es
conveniente explicar algunos términos fundamentales que se utilizan en este tipo
de andlisis, para ello se va a utilizar el enfoque y la nomenclatura de Fogler

(2008).

3.3.2. Funcioén de distribucion de tiempo de residencia E(t)

La funcién de distribucion de tiempo de residencia E(t) describe de manera
cuantitativa el tiempo que han estado las especies de interés (marcadores o
reactivos, segun el caso) que se transportan en el fluido que fluye dentro del

reactor.

3.3.3. Tiempo de residencia medio (7)

El tiempo de residencia medio, indica el tiempo promedio que le tomo a la especie

de interés transportarse a través del reactor.

3.3.4. Funcion F(t)

La funcion F(t) esta definida como la fraccion del efluente del reactor que tiene un
tiempo de residencia menor que el tiempo de interés t. Para el escalon se refiere a
la fraccion acumulada que ha cambiado la concentracion de trazador con respecto
al tiempo t. Cuando F(t) alcance una valor de uno entonces la concentracion del
trazador con respecto al tiempo habra llegado a un nuevo estado estacionario.

Danckwerts (1953) definié F(t) como funcion de la distribucion acumulativa.
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3.3.5. Tiempo de residencia adimensional (6)

El tiempo de residencia adimensional,0, se obtiene a partir de la division del

tiempo fisico entre el tiempo de residencia promedio.

3.3.6. Funcion E(9)

La funcién de la distribucién de tiempos de residencia adimensional (E(6)) permite
comparar el tiempo que pasa una molécula, atomo o elemento en cualquier
reactor y flujo de entrada en cualquier reactor, si se tomara solo la funcién E (t) los

valores serian completamente diferentes y su comparacion seria imposible.

20



3.4. Tratamiento de datos para obtener una curva de DTR

Existen dos formas de tratar los datos de salida dependiendo del tipo de
perturbacion que se le haga al sistema como se muestra en la figura 3.7: (1) la
primera forma de tratar los datos de salida de un reactor corresponde a la
perturbacién tipo pulso, (2) la segunda forma de tratar los datos es si la

perturbacion inicial es de tipo escalon.

Entrada al Salida del Tratamiento
Reactor Reactor Datos DTR
Perturbacion Pulso Respuesta Pulso
> | _) >
(1)
DTR
X A X
e
Perturbacion Escalén Respuesta Escalén W
(2) ' o
> - _> >
VX‘ X

Figura: 3.7. Perturbacion pulso y escaldn ala entrada del reactor; respuesta de ambas
perturbaciones a la salida del reactor, tratamiento para la respuesta pulso y escalén, (1) y (2)
respectivamente; y la DTR final
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3.4.1. Obtencién de la curva de Distribucion de Tiempos de Residencia,

de una respuesta pulso tras una perturbacion en alguna variable de

cualquier reactor o sistema

El procedimiento mostrado en la figura 3.8, es aplicable para la obtencion de las

curvas de Distribucion de Tiempos de Residencia en cualquier sistema o reactor

gue haya sufrido una perturbacién tipo pulso.

Entrada al Salida del Tratamiento
Reactor Reactor Datos DTR
Perturbacién Pulso Respuesta Pulso DTR

(1) :
p =

Figura: 3.8 Perturbacion pulso a la entrada del reactor; respuesta a la salida del reactor,
tratamiento para larespuesta pulso (1) y la DTR final.

El tiempo de residencia promedio indica el tiempo promedio que pasa una

molécula dentro de un sistema o reactor, el tiempo que pasa desde su entrada a

su salida. Y esta definido por la ecuacion 3.8.

(3.8)

_Jp tcat 3T tiAt-cy
J, cat Yo At-C;

La ecuacion 3.9 indica el area bajo la curva de la concentracidén contra el tiempo a

la salida del reactor.
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A= [ Cdt =3, CAt, (3.9)

El tiempo adimensional se obtiene a partir de la divisién del tiempo fisico entre el
tiempo de residencia promedio, el tiempo adimensional estd definido por la
ecuacion 3.10.

La funcién de la distribucion de tiempos de residencia est4 dada por la ecuacion
3.11). De acuerdo con Fogler (2008), es la funcion que describe de manera
cuantitativa cuanto tiempo han pasado diferentes elementos del fluido dentro del
reactor. En ocasiones E(t) se denomina funcién de distribucion de edades de
salida. La edad de una molécula, &tomo o elemento es el tiempo que ha residido

en el reactor.

0="1 (3.10)
_G _ ¢ _ G

E(t) - A - f:Cdt - Y CiAt; (311)

Funcioén de la distribucion de tiempos de residencia adimensional

E(0) = 1E(t) (3.12)

La funcién de la distribucion de tiempos de residencia adimensional permite

comparar la DTR con cualquier reactor y flujo.
fttf E(t)dt (3.13)

JE®dt =1 (3.14)
Las ecuaciones 3.13 y 3.14 explican mejor el propoésito de las DTR, la ecuacién

3.13 indica la fraccion de materia o trazador que sale del reactor y ha residido

dentro de él entre los tiempos t; y to.
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Varianza

2 _ Jo lt=T1*Cdt _ ¥i[t;—7]?Cint

Jycdat  TiCidt; (3.15)

Varianza adimensional

2

2 _ 0
0 == (3.16)
La varianza indica la dispersion de la distribucion. A medida que el valor de la
varianza es mayor, la dispersion de la distribucion también lo es. La varianza es un

valor que muestra que tanto se alejan los datos de la funcion de la distribucion de

tiempos de residencia del valor correspondiente al tiempo promedio de residencia.
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3.4.2. Obtencién de la curva de Distribucion de Tiempos de Residencia,
de una respuesta escaldn tras una perturbacién en alguna variable de

cualquier reactor o sistema

Entrada al Salida del Tratamiento
Reactor Reactor Datos DTR
Perturbacion Escalén Respuesta Escalon DTR
(2)
> —— ) > — §
. ‘ X ' X 0

Figura: 3.9. Perturbacién escaldn ala entrada del reactor, respuesta a la salida del reactor,
tratamiento para larespuesta escalén (2) y la DTR final

El procedimiento propuesto en la figura 3.9, no es muy diferente al tratamiento de
una respuesta de un pulso, sin embargo existen algunos pasos que son
importantes mencionarlos, los datos a tratar son los mismos, la concentracion del

trazador a la salida del reactor en un tiempo dado.

CA(t) = Concentracion (3.17)
% [=]Concentracién Adimensional (3.18)
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La ecuaciéon 3.18 deja sin dimensiones a la concentracion dividiéndola entre la
concentracion del estado estacionario CAO. La concentracion adimensional
ademas de dejar sin unidades a la concentracion si se desea ayuda a compara

diferentes respuestas de una perturbacion escalon usando diferentes flujos de

entrada.
o =FO (3.19)
F(t) = [, E(dt (3.20)

Un dato muy importante que nos da el valor de la concertacion adimensional para
una perturbacion escalon, es el valor de F(t) y es como la fraccion de efluente que
ha estado en reactor en un tiempo menor a t. Para el escalon se refiere a la
fraccion acumulada que ha cambiado la concentracion de trazador con respecto al
tiempo t. Cuando F(t) alcance el valor de uno entonces la concentracion del
trazador con respecto al tiempo habra llegado a un nuevo estado estacionario.
Danckwerts (1953) definié la ecuacion 3.19 como funcidon de la distribucion

acumulativa. F(t)
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El procedimiento para adimensionalizar la funcion E(t) es muy similar al

procedimiento utilizado para tratar los datos de una respuesta tipo pulso
At = Ati = ti - ti—l (321)

Tiempo de Residencia Promedio (t)

o tiAt-E(t)
— i=0"1
T= —Z’i“;oAt-E(t) (3.22)

La ecuacion 3.22 es parecida a la ecuacion3.8 para un pulso, sin embargo en
lugar de ser la concertacion a un tiempo t es la distribucion de tiempos de

residencia E(t).
E(t) = 4 (F() (3:23)

Las ecuaciones para obtener el tiempo adimensional y la edad adimensional son

3.8 y 3.12- respectivamente
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3.4.3. Demostracion que el procedimiento pulso y procedimiento
escalon se obtiene la misma curva de Distribucion de Tiempos de

Residencia (DTR)

Con la definicién de F(t) en las ecuaciones 3.21 y 3.22 se puede obtener la funcidon

E(t), ecuacion 3.23.

S (F(0) = = (Jy E(®)dt) = E(t) = E(¢) = d(f) (3.23)

% (F(t))[Escalén] = E(t)[Pulso]

La ecuacion 3.23 demuestra que la curva de Distribucion de Tiempos de
Residencia (DTR) es exactamente la misma, con cualquiera de los dos
procedimientos, escalén o pulso.

4(&io)

dt

= E(t) = Pendiente (3.24)

La ecuacion 3.24 es muy importante y es la diferencia mas importante entre el

tratamiento de los datos de una respuesta escalon y pulso. Ademas la funcion de
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la distribucién de tiempos de residencia E(t) es directamente la derivada de la
concentracion adimensional con respecto al tiempo, para una perturbacion
escalon. La derivada representa la pendiente del la curva de concentracion
adimensional entre el tiempo siendo el punto de inflexion en la funcion F(t) el valor

mas grande de E(t).
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3.5 Modelos Fisicos

El patron de flujo del fluido que circula por el reactor determina la Distribucion de
Tiempos de Residencia y, consecuentemente el transporte de masa. Por lo tanto
para modelar el comportamiento de un reactor mediante un modelo que presente
un flujo segregado, es necesario determinar el patrén de flujo del reactor, y esto se

hace resolviendo la ecuacion de transporte de momentum y transporte de masa.

3.5.1. Transferencia de Momentum, Modelo Hidrodinamico

Para el estudio de la hidrodinamica en estado estacionario se resuelven dos
ecuaciones, la ecuacion de continuidad (ecuaciéon 3.25) y la ecuacion de Navier-
Stokes con promedios en Reynolds (RANS) la cual es una modificacion para un

régimen turbulento de la ecuacion de movimiento.
V-(puw)=0 (3.25)
(pu-VYu=-VP+V-(u+pur)(Vu+vul) +F (3.26)

Las ecuaciones de continuidad y de movimiento se explican en la seccion 4.3.2, 1o
gue hay que destacar que de estas dos ecuaciones se obtiene un perfil de
velocidades u ene estado estacionario el cual es ligado con las ecuaciones de

transporte de masa para obtener el perfil de concentraciones en estado dinamico.

3.5.2. Transporte de Masa: Conveccion Difusion

Para describir el transporte de masa, se acoplo la velocidad obtenida en el modelo

de la ecuacién de Navier - Stokes al modelo de transporte Conveccion y Difusion.

Transferencia de Masa (Conveccion y Difusion)
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8= —u VG + V- (D; + Dy )VC, (3.27)

La ecuacion 3.20 define que el cambio en la concentracion con respecto al tiempo
es igual a la parte convectiva = —u - VC; mas la parte difusiva V- (D; + D;7)VC; .
La parte convectiva esta definida como el producto punto entre la velocidad normal
(u) y el gradiente de la concentracion VC;. La parte difusiva se define como la

difusion laminar y turbulenta por el gradiente de concentraciones.

3.5.3 Tres regiones en un flujo turbulento

Flujo turbulento totalmente
desarrollado

~ Zonade transicion

Velocidad promedio de tiempo

1] |
Capalaminar Distancia a la pared

Figura: 3.10 Distribucion de velocidad para el flujo turbulento en el interior de un reactor,
region proxima ala pared (imagen obtenida del libro R.B Bird 2008, Fenémenos de
transporte, figura 5.1-2, pagina 5-4)
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De acuerdo con Bird (2008) si se produce una perturbacion en el sistema
apreciable, el movimiento laminar se transforma en movimiento al azar que
caracteriza al flujo turbulento. La perturbacién puede ser provocada por un
distribuidor a la entrada de cualquier reactor haciendo que cualquier flujo tenga un
movimiento al azar, y es por esta razén que sin importar el Reynolds, el fluido se
tratd con un patrén de flujo turbulento. Un flujo turbulento que tiene contacto con
una pared desarrolla 3 regiones: (a) capa laminar, (b) zona de transicion y (c) flujo
turbulento. La mayoria de los modelos consideran que la regién a tiene una
contribucion despreciable, sin embargo se observo que los resultados obtenidos
con esta consideracion no eran del todo satisfactorios en los modelos usados para
el CFD. Por lo tanto se considerara la region cercana a la pared como una capa

laminar esperando que se obtengan resultados cercanos a la realidad.
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CAPITULO:

Capitulo: 4. Metodologia

Las estrategias tedricas y experimentales para el analisis para el reactor
FMO1-LC y para el reactor FMO1-LC con modificaciones en los
distribuidores de entrada y salida, consistieron en 3 pasos:; (1)
Determinacion experimental de la Distribucion de Tiempos de Residencia
para el coman y nuevo distribuidor del reactor, a diferentes flujos de entrada
(0.5- 4.0 LPM), (2) Aproximacion de las curvas de DTR experimentales
usando el modelo de Dispersion Axial (MDA) y el modelo de Zonas
Dinamicas y Zonas Estancadas o Modelo PDE, (3) Simulacion del
comportamiento hidrodinamico y de transferencia de masa (Dinamica de

Fluidos Computacional o DFC) para el reactor FM01-LC modificado.
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4.1. Determinacion experimental de la Distribucion de Tiempos de
Residencia para el reactor FMO1l-LC y el reactor FMO1-LC
modificado, a diferentes flujos de entrada (0.5- 4.0 LPM)

Se mandd a construir el distribuidor propuesto, y de esta forma se realizaron
experimentos en la UAM Iztapalapa con una perturbacion de tipo pulso, de esta
forma se obtuvieron las concentraciones de salida de cada distribuidor con

respecto al tiempo.

UV-Vis Spectrophotometer

4

empty or platinized

channel meshes
]
&D
Resenoir -

— [E;}_/—Flow meter

A

heticpump

Figura 4.1. Esquema de la metodologia experimental parala obtencion de la concentracion
del trazador ala salida del reactor FMO1-LC (Rivera, 2009)
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El estudio experimental fue hecho con el rector FMO1-LC y el reactor FMO1-LC
modificado visto mas adelante en la seccion 4.3.1, las medidas son 0.04 metros de
ancho por 0.25 metros de longitud, y la longitud efectiva o longitud del canal es de
0.16m. Los distribuidores de entrada y salida fueron construidos con polipropileno.
El esquema de la metodologia experimental para la obtencién de la concentracion
del trazador a la salida del reactor FMO1-LC mostrado en la figura 4.1. El
experimento comienza por el liquido contenido en el “reservoir’ o tanque de
almacenamiento el cual alimenta al rector FMO1-LC por la parte de abajo, para la
alimentacion al reactor fue requerida una bomba magnética de 1/15 de hp modelo
MDX-MT-3, el flujo volumétrico fue medido con un rotametro de vidrio marca Cole
Palmer, modelo F44500. A la entrada del reactor se coloco una conexion tipo Y,
por donde el trazador fue inyectado en forma de pulso. A la salida del reactor fue
instalada una valvula que manda el liquido saliente del reactor a un
espectrofotometro que mide la concentracion del trazador. La eleccion del trazador
tiene una importancia significativa debido a que existe la posibilidad de que
algunos de los mas comunes trazadores se absorban en las paredes del reactor
dando como resultado una medicidon errénea de la concentracion de salida y un
diagnostico erréneo en las curvas de DTR. Con el fin de evitar este problema se
utilizd6 como trazador el azul de dextrana el cual es bien sabido que no se absorbe
a las superficies plasticas. Las curvas de Distribucion de Tiempos de Residencia
se obtuvieron con la metodologia presentada 3.4para una perturbacion pulso a la

entra del reactor.
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4.2 Aproximacion de las curvas de DTR experimentales usando el
modelo de Dispersion Axial (MDA) y el modelo de Zonas
Dinamicas y Zonas Estancadas o Modelo PDE

Para describir el comportamiento de las curvas experimentales de la Distribucion
de Tiempos de Residencia, se utilizaron dos modelos; el primero el Modelo de
Dispersion Axial (MDA) y el Modelo de Zonas Dinamicas y Zonas Estancadas o
Modelo PDE (Plug Dispersion Exchange). De acuerdo a Bengoa (1997), antes de
que el fluido entre al reactor FMO1-LC se debe considerar que lleva un patréon muy
cercano a un flujo tapdn, y que justo después de entrar al reactor el fluido se
desarrolla, con ello se considera que la dispersion Unicamente ocurre dentro del
reactor, tal y como se muestra en la figura 4.2, estas condiciones de entrada y
salida corresponden a las condiciones de frontera de un recipiente cerrado-

cerrado.

Z=0,Z2=0*

Figura 4.2. Diagrama de condiciones de frontera en un recipiente cerrado-cerrado en el
reactor electroquimico FMO1-LC, (figura obtenida del articulo Rivera, F, et al. Electrochimica
Acta (2010)

Por lo tanto, las condiciones de entrada y salida corresponden a las condiciones

de frontera de un recipiente cerrado-cerrado, y se presentan en la ecuacion 4.1:
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1 9c(0,0)
)

Z7=0C=1+— 9c(17.0) _
Pe 0z

Z =:1' 0z

0 (4.1)

Estas ecuaciones indican que justo después de la entrada al (0") reactor cuando
z=0 la concentracion esta dada por la delta de Dirac a un tiempo adimensional
dado. Justo antes del final del reactor (1°) del reactor cuando z=1 , suponiendo que
la longitud es unitaria, en esta distancia el cambio de la concentracion con

respecto a la distancia z en cualquier tiempo es cero.

4.2.1 Modelo de Dispersion Axial MDA

Para explicar este modelo, se considera el siguiente sistema: a) en la corriente del
fluido que entra al reactor se le inyecta un trazador en forma de pulso (delta de
Dirac); b) el transporte de masa en el reactor ocurre por dispersion axial y por
conveccion axial; c) el régimen de flujo es turbulento, y por lo tanto la dispersion se
modela considerando la presencia de remolinos en el flujo. De acuerdo con las
caracteristicas de este sistema, el balance adimensional de masa del trazador en
el reactor FMO1-LC estéa representado por la ecuacion 4.2. La ecuacion 4.2 es el
balance de masa adimensional de un rector con transporte de masa convectivo al
gue se le suma el término difusivo, la deduccién es presentada después de definir

el término de difusion

dc 1 8%¢ ac

30 = Peosr o2 (4.2)

En donde c es la concentracion adimensional del trazador, Pe es el nUmero de

Peclet el cual representa la relacion del transporte de masa por conveccion con la
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velocidad del transporte de masa por difusion o dispersién, 6 es el tiempo

adimensional, z es la longitud del reactor.

La condicion Inicial indica que antes de que el trazador entre al reactor FMO1-LC
no existe concentracion del trazador dentro del reactor, matematicamente la

condicidn inicial est4 dada por la ecuacion 4.3.
6=0; c(z,0)=0 (4.3)
Las expresiones de las variables a dimensionales se muestran a continuacion:

c V4 tu; UintL
c= —; zZ= —; 9= mt; Pe= intbz (44)
Lz Dax

El Modelo de Dispersion Axial acopla las curvas de DTR experimentales moviendo
unicamente el Peclet. Conociendo la longitud del reactor L., la concentracion de

entrada CO y la velocidad de entrada del fluido Uin.

Se define al Peclet (ecuacion 4.5) como la relacidbn que existe entre el flujo
convectivo y el flujo difusivo en la direccidén axial. Si el Peclet es mayor a uno el
transporte de masa estd dominado por la parte convectiva, si €s menor a uno es

dominado por la parte difusiva y si es igual a uno ninguno de los dos domina.

__Ueflz _ Flujo convectivo

Pe =

—————— enladireccion axial (4.5)
Dax Flujo Difusivo

El flux difusivo esta dado por el Coeficiente de Dispersion Axial (Dax), El
coeficiente de Dispersion Axial es un parametro que indica como se esta llevando
a cabo la dispersién dentro del reactor, si el Dax es grande es un indicador claro

de que la difusion se esta llevando mas rapido y por lo tanto el fluido saldra con
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una concentracion mas homogénea. Si el valor del Dax es cero entonces no hay
dispersion en el reactor y su compartimento es de flujo piston. Entre mas grande

sea el Dax mayor dispersion tendra un sistema.

El coeficiente de Dispersién Efectiva proviene de las dos leyes de Fick. La primera
ley de Fick esta representada en la ecuacion 4.6.1, en donde Ja es la densidad de
flujo molar de difusion establecido por la difusion de la especie A en direccion en
donde la concentracion de la especie A es menor multiplicado por una constante
Dag 0 constante de difusividad de A en un medio B. La segunda ley de Fick o
simplemente ecuacion de difusion (ecuacion 4.6.2) indica que la acumulacion de A
o el cambio de la concentracion de A con respecto al tiempo es igual al coeficiente
de difusividad o en nuestro caso el Coeficiente de Dispersion Axial (Dax) por el

cambio del gradiente de concentracion de A en todas las direcciones.

Ja = DapVCy (4.6.1)

0Cy

A = D V2Cy (4.6.2)

Pasos para obtener la ecuacién de Modelo de Dispersion Axial

Antes de realizar la deduccion del Modelo de Dispersion Axial era requerido
conocer el Coeficiente de Dispersion Axial (Dax). El balance para un reactor con
transporte de masa convectivo esta dado por la ecuacién 4.7, sefialando el cambio
de la concentracion con respecto al tiempo esta esta definido como el cambio de
la concentracion en z del componente es funcion de la velocidad que lleva el

fluido.
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_p i _dc (4.7)

dz dt

Si a la ecuacion 4.7 se le agrega el término de dispersion dado por la ecuacion

4.6, se obtiene la ecuacion 4.8.

d3c dc _ dc
ax?—u;—; (48)
Adimensionalizando la ecuacién 4.2 con Z= z/L, (L longitud maxima del reactor)

Cc
Dax g5 _ % _ 4 (4.9)

L,u dZ? dz dt Co

Con las variables sin dimensiones de la ecuacion 4.4 y el algebra correspondiente

se obtiene el modelo de dispersion axial dado en la ecuacion 4.2.

Flujo tapén,% =0 =

Mediana dispersion,
2 0026
ul

L

Flujo mixto, 0.
/ v

Mucha dispersion,

05}

Figura 4.3, Figura Curvas C en recipientes cerrados para diversos grados de retromezcla,
segun predice el modelo de dispersion axial (figura obtenida de Elementos de Ingenieriade
las reacciones quimicas, Fogler, Cuarta edicion, 2008, pagina 968)
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La figura 4.3 muestra las curvas de Distribucién de Tiempos de Residencia, para
reactores con distinta dispersion, el CSTR es un flujo mixto o perfectamente
mezclado (1/Pe=D/uL =), un PFR tiene una dispersibn cercana a cero
(1/Pe=D/uL <0.002),, sin embargo se espera que el reactor FM01-LC modificado

se encuentre entre estos dos casos ideales.

4.2.2 Modelo de Zonas Dinamicas y Zonas Estancadas o Modelo PDE

El modelo no MDA no puede aproximar todas las curvas de DTR es por esta razén
gue es requerido otro modelo como el modelo de Zonas Dinamicas y Zonas
Estancadas o Modelo PDE por sus Siglas en Inglés (Plug Dispersion Exchange
Model). EI modelo PDE considera dos zonas, una zona dinamica en donde el
fluido tiene dispersiéon axial, y una zona estancada la cual le transfiere masa a la
zona dinamica ver figura 4.4, el modelo esta dado por la ecuacion 4.10 y con las

variables adimensionales sefialadas en las ecuaciones 4.11y 4.12.

dcy _ 1 62cd dcg
4 90 ~ Pey 9z2 0z N(cd CS) (4.10)
C C. 4 tu
co co Lz Lz
u L kagrL h
pe, = ‘ez, N _Kilz,  _ _ha (4.12)
Dgx Ud,ef hg+hs

En donde el Pey es el nUmero de Peclet dinamico, ¢ es el hold up o el volumen de
liquido desplazado por el movimiento turbulento, N es el nimero de unidades de

transferencia de masa entre la zona dinAmica y la zona estancada N actua como
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un parametro de ajuste. El valor maximo de ¢ es uno, la zona dinamica ocupara
mayor parte del volumen de reactor cuando tienda a uno. El valor minimo de N es
cero, cuando se tienda a cero el intercambio entre la zona dinamica y estancada
sera despreciable, la razén mas importante es que la zona estancada comienza a
disminuir mientras disminuye N, la razén es un mejor mezclado por mayor
turbulencia causada por una mayor velocidad en el fluido. k es la constante de
transferencia de masa entre la fase estancada y la dinamica como se muestra en
la figura 4.4, CO es la concentracién de entrada, Cq4 es la concentracion en la zona
dinamica, Cs es la concentracion de la zona estancada, Z es la longitud en donde
es valido el modelo, Lz es la longitud maxima del reactor, ugqer €S la velocidad
efectiva o la velocidad en la zona dinamica, ¢ es el hold up total y es definido
como la relacion entre la suma del volumen ocupado por la zona dinamica y
estancada con respecto al volumen total de la zona de reaccion en el reactor

FMO1-LC. Los parametros de ajuste para el modelo PDE son el hold up, Daxy N.

out

il

K oL~

A
Gl €

1 \
stagnant 5 Q\dynamit

phase phase

i

plug flow with
axial dispersion

C

in

Figura 4.4. Esquema que muestra las zonas estancadas y dindmicas (Rivera, 2010)
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4.3. Simulaciéon del comportamiento hidrodinamico y de
transferencia de masa (Dinamica de Fluidos Computacional o
DFC) para el reactor FM0O1-LC modificado

La simulacion del comportamiento hidrodindmico y de transferencia de masa del
reactor FMO1-LC modificado con el modelo de Dinamica de Fluidos
Computacional o DFC. Consistio en tres etapas: (1) Modelo Geométrico del FMO1-
LC con modificaciones, (2) Modelo de turbulencia: k-¢ de nimero de Reynolds

bajo, (3) Modelo de Transporte de Masa (Conveccién y Difusién)

4.3.1. Modelo geomeétrico del FMO1-LC modificado en Comsol 4.3

Para construir la geometria propuesta en el simulador, se utilizo el constructor de
geometrias dentro del mismo simulador, su interfaz es parecida a Auto CAD; solo
cuenta con geometrias predeterminadas simples como el cuadrado y el circulo.
Primero se aborda dibujando en 2 dimensiones, se inicié con un rectangulo de
0.15 m por 0.04 m, después se construye la geometria del distribuidor a la entrada
y a la salida por medio de las figuras simples rectangulo y triangulos con las
herramientas para “union” y “restar”, asi se construye una geometria en 2D;
después se extruyd, es decir se pasa de una figura en dos a tres dimensiones;
posteriormente, se le agregaron las entradas cilindricas al reactor; mas tarde se
eliminan las uniones, con esto se evitan discontinuidades en el modelo
matematico utilizado para resolver los problemas fisicos de la hidrodinamica y

transferencia de masa.
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0.2

Figura 4.5: Geometria del Rector FM01-LC (a), Geometria del reactor FM01-LC con los
distribuidores de entrada y salida modificados (b)

En la figura 4.5 (b) se es mostrado el reactor FM0O1-LC modificado, la entrada del
fluido se encuentra en la parte inferior (circulo con didmetro de 2 “), el nuevo
disefio del distribuidor en la entrada ayuda a mezclar los elementos de fluido, de
tal forma que el fluido alcanza una velocidad mas homogénea a la salida del
distribuidor. Por ultimo, el arreglo geométrico del distribuidor de salida ayuda a
concentrar los elementos de fluido para que salgan a la misma velocidad y

disminuye las recirculaciones.

4.3.2. Modelo de turbulencia: k- de numero de Reynolds bajo

Para el estudio hidrodinamico se resolvio el balance de momentum, que esta
descrito por las ecuaciones de Navier-Stokes (ecuacién 4.13) ajustada para un
fluido turbulento (ecuacién 4.14) con promedios en Reynolds (RANS) ecuacion

4.15.

La ecuacion de Navier-Stokes o ecuacion de movimiento (ecuacion 4.13) sefala

gue la multiplicacion de la masa por unidad de volumen, densidad, es igual a la
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fuerza que ejerce la presion sobre el elemento mas las fuerzas viscosas y la

fuerza de gravedad ejercida sobre el elemento por unidad de volumen.
(pu-V)u = =VP + uV?u + pg (4.13)

La ecuacion de Navier-Stokes no es suficiente para describir el movimiento de un
fluido en régimen turbulento, debido a que se tiene que tomar en cuenta la
formacion de los remolinos en el fluido, es por eso que la ecuacion de Navier-
Stokes tiene que agregar un término que considere estos remolinos, la ecuacién

4.13 se transforma en la ecuacion 4.14 de acuerdo con Bird (2006)
(pu-Vu=-VP+[V-TO]+[V-7O] + pg (4.14)

7y 7(O son los esfuerzos viscosos en funcion de los gradientes de velocidad, T
son para el flujo laminar y 7® es definido como la densidad de flujo turbulento de

cantidad de movimiento y usualmente son llamados esfuerzos de Reynolds.

Tras un reordenamiento de términos considerando que la viscosidad y la

viscosidad turbulenta (L) no dependen de la posicion resultando la ecuacion 3.25.

(pu-VYu=-VP+ V- (u+pur)(Vu+vul) + pg (4.16)

V- (pu) = 0 (4.17)

La ecuacion 4.17 6 ecuacion de continuidad, es igual a cero debido a que el fluido

es incompresible, densidad constante.
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La ecuacion 4.16 recibe el nombre de ecuacién de Navier-Stokes con promedios
en Reynolds (RANS), el nombre de promedios en Reynolds tiene que ver con la
densidad de flujo turbulento de cantidad de movimiento o esfuerzos de Reynolds
en donde participa la viscosidad turbulenta (ur), recibiendo el nombre de

promedios en Reynolds por la forma de calcular la viscosidad turbulenta.

ur = pCu = fulp, i ko€, 1) (4.18)

C,: constante del modelo turbulento, valor 0.09

k:energia cinética de remolinos

e:rapidez de energia disipada de remolinos

La ecuacion 4.18 describe la viscosidad turbulenta (ur), es el resultado del
producto de la densidad por una constante del modelo turbulento; y producto de la
relacion de la energia cinética de los remolinos con la rapidez de energia disipada
de los remolinos. La constante k representa en la ecuacion 4.18 y en las

subsecuentes ecuaciones la constante de energia cinética turbulenta.
Condiciones a la frontera para la viscosidad turbulenta.
En las paredes, condicidén de no deslizamiento

u=0 (4.19)

k=0, e=limy, o2 (4.20)

Ly

Cuando lw (ly es la distancia que entre el fluido y las paredes del reactor) tiende a

cero la energia disipada (¢) alcanza un valor muy grande, indicando que en la
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region cercana a la pared la energia disipada es mucha, por el contrario al tener k
un valor de cero indica que la energia cinética utilizada por los remolinos afirma la

condiciéon de no deslazamiento.
Condicién en la entrada del reactor

u=-U0xn (4.21)

3 k3/2
k=>(U0Lr)? €= c,f/“? (4.22)

La velocidad de acuerdo con la ecuacion 4.21 indica quela velocidad de entrada
es un vector constante y solo depende de UO que esta definida por el gasto
volumétrico que se le inyecta al sistema, las ecuaciones en 4.22 indican que la
energia cinética es el producto de dos constantes UO y la longitud maxima L+ por

lo tanto k es una constante, y que la energia disipada (¢) depende de la energia

cinética (k) sin embargo siendo k una constante a la entrada también lo es .

Lo valores iniciales de U0 son con respecto al gasto volumétrico suministrado al

sistema son mostrados en la tabla 4.1
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Tabla4.1. Valores de UO

Q (LPM) Uinicial (m/5)
0.5 0.0737

1 0.1474
1.5 0.2211
2 0.2948
2.5 0.3685
3 0.4422
3.5 0.5159

La tabla 4.1 muestra los valores iniciales de UO considerando la velocidad de
entrada al reactor, el area que se considera es el area del tubo por donde entra el

fluido al reactor, el area es de 0.000113 m?,

Condicion en la salida del reactor

P=0, [-VP+V-(u+ur)(Vu+vul)+pgln=20 (4.23)
Vk-n=0, Ve:n=20 (4.24)
P, presibn manométrica

Las ecuaciones 4.23 y 4.24 indican que el patron de flujo ya no cambia a la salida
del reactor, siendo que los gradientes energia cinética, energia disipada y fuerzas

viscosas son cero.
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4.3.3 Modelo de Transporte de Masa (Conveccion y Difusion)

Una vez resuelto el modelo hidrodinamico, se resuelve con Comsol un modelo que
prediga la transferencia de masa, se utilizo para el balance de masa del trazador
el modelo de especies diluidas, el cual inicia con la velocidad (u) calculada por el

modelo hidrodinamico aplicado con anterioridad.

Ecuacion de continuidad para el trazador en la mezcla binaria trazador-agua.
Describe la variacion de la concentracion del trazador con respecto al tiempo para
un punto fijo en el espacio. La velocidad u viene del modelo hidrodinamico

utilizado por Comsaol.

L=V (D + Dy )VC +u- VG =0 (4.25)

La ecuacion 4.25 o ecuacion de continuidad indica el cambio en la concentracion
con respecto al tiempo es igual al transporte conectivo = —u-V(C; mas el
transporte difusivo V - (DL- +DL-IT)VCL- . La parte conectiva esta definida como el
producto punto entre la velocidad normal (u) y el gradiente de la concentracion
VC;. La parte difusiva se define como la difusién laminar y turbulenta por el

gradiente de concentraciones.
Ni = _(DL + Di,T)VCi + Uc; (426)

En la ecuacion 4.26 N; es la velocidad de transferencia de masa del trazador en el

fluido, y solamente depende de la difusion y conveccion en el medio.
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Para resolver el modelo de transferencia de masa se utilizé en primera instancia,
una funcion de entrada tipo pulso tal y como se realizdé en los experimentos, al
intentar esta condicion inicial los resultados en las DTR no eran satisfactorios,
debido a un problema con el simulador, es por esta razén que se optd por la
condicidn inicial de tipo escaldn, la cual mas tarde se derivo para obtener la DTR
tal y como se mostré anteriormente en la seccion 3.3.8. Finalmente esta decision
no perjudica el resultado final debido a que la DTR es la misma ya sea por pulso o
por escaldn la respuesta es exactamente la misma, aunque para Comsol es mejor
utilizar escalon porque de esta forma se evita la definicion aproximada de una
funcion que represente la delta de Dirac y la sintonizacion de los parametros

necesarios.
Condicién de entrada, condicion inicial

El flux de masa solamente es la velocidad de entrada por la concentracion de
entrada al reactor. Para explicar mejor la funcion escaldn a la entrada se utiliza la

grafica de la figura 4.6.

x4

A

0 H

Figura 4.6. Funcién escalon utilizada para la describir al entrada del trazador
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En dénde

x()=CA=0,t<0 (4.27)

x(t) = CA=CA0, t >0 (4.28)

La ecuaciéon 4.27 indica que antes del tiempo cero la concentracion a la entrada
del reactor es cero; justo después del tiempo cero, la concentracion a la entrada al

reactor es CAO.

Condiciones a la frontera

Condiciones en la pared

—n-N;, =0 (4.29)

La ecuacion 4.29 indica que el producto del vector unitario por el flux es cero,
indicando que las paredes son impermeables, dando como resultado que no hay

ningun intercambio de materia entre ellas.

Condiciones a la salida del reactor

—n-D;V¢c; =0 «~ ¢ =cte (4.30)

Ya no habra difusion molecular a la salida del reactor de acuerdo a la ecuaciéon

4.30, por lo tanto la concentracidén sera constante.
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4.3.4. Resumen de Ecuaciones

Modelo de Turbulencia (Hidrodinamica)
(pu-Mu=-VP+V-(u+ur)(Vu+Vul) + pg

V-.-(pu)=0

k2
ur = pCy —fulp, ik, €, 1,,)
En las paredes (Condicién a la frontera)

u=20

. 2uk
k=0, € =lim =
) lw—0 pll%l/'

Condicidon en la entrada del reactor (Condicion a la frontera)

u=-U0xn

_3 2 _ 3/‘*&“ _
k—Z(UOLT),E—Cu T VG =0

Condicidn en la salida del reactor (Condicion a la frontera)

P=0, [-VP+V-(u+ur)(Vu+vul)+pgln=20

Vk-n=0, Ve-n=0

Modelo de Transporte de Masa (Conveccién y Difusion)

ac;
=V (Di+Dir)VC +u-VC =R,

Ni = _(Dl + Di,T)VCi + Uc;

(4.16)

(4.17)

(4.16)

(4.19)

(4.20)

(4.21)

(4.20)

(4.23)

(4.24)

(4.25)

(4.26)
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Condicion de entrada, (Condicion a la frontera)

x(t)=CA=0,t<0 (4.27)

x(t) = CA=CA0, t >0 (4.28)

Condiciones en la pared (Condicion a la frontera)

—n-N;=0 (4.29)

Condiciones a la salida del reactor (Condicion a la frontera)

Para resolver las ecuaciones del modelo de Turbulencia (Hidrodinamica) y del
modelo de Transporte de Masa (Conveccion y Difusion) se utilizo el programa
Comsol Mutliphysics 4.3 que resuelve por medio de elemento finito. La
computadora es una Alienware Aurora con un procesador Intel® Core™ 7 con
cuatro nucleos, Windows® 7 Home Premium de 64 bit, con una memoria RAM de
16 GB a 1600 Mhz y una tarjeta de memoria de NVIDIA® GeForce® GTX 690 de
4GB. El uso de esta computadora se justifica debido a que para resolver un caso
(un flujo de entrada) en una computadora de 4 GB de memoria RAM el proceso
puede durar mas de una semana por lo complicado de la geometria. Y con el usé

de la computadora Alienware Aurora tardo la simulacion alrededor de 2 dias.
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CAPITULO:

Capitulo: 5. Resultados

Los resultados estan ordenados de la siguiente manera:

(1) Comparacion de la Distribucion de Tiempos de Residencia Experimentales,
para el Reactor FMO1-LC y el Reactor FM0O1-LC modificado. (2). Comparacion de
la Distribucion de Tiempos de Residencia Experimentales y Simulados con los
modelos MDA y PDE, Para el Reactor FMO1-LC y el Reactor FM01-LC Modificado.
(3). Comparacion grafica del reactor FMO1- LC y el reactor FM01-LC modificado.
(4). Graficos de la hidrodinamica y perfil de concentraciones a diferentes tiempos,
obtenidos con Comsol 4.3 para el reactor FMO1-LC Modificado. (5). Obtencion de
la curva de Distribucién de Tiempos de Residencia, de una respuesta escalon en
la concentracion de salida del reactor FM01-LC Modificado. (6). Comparacion de
las DTR de los Datos Experimentales y Simulados con Comsol del reato FM01-LC
Modificado. (7). Comparacion de las DTR de Comsol con sus imagenes de

gradientes de concentracion.
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5.1. Comparacion de la Distribucién de Tiempos de Residencia
Experimentales, para el Reactor FM01-LC y el Reactor FMO1-LC
modificado

a) 0.5LPM b) 1.0LPM
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Figura.5.1. Distribucion de Tiempos de Residencia experimentales, para flujos de 0.5 PM, 1.0
LPMy 1.5 LPM. Comparacién del reactor FMO1-LC y el reactor FM01-LC modificado
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Comparando la Distribucion de tiempo de Residencia experimentales en el reactor
FMO1-LC y el reactor FMO1-LC modificado para distintos flujos, se distingue una
mejoria en el patron de flujo. En general el fluido tiene curvas méas anchas,
contrario a lo que sucede en el reactor FM01-LC modificado en donde la curva se
vuelve mas angosta, y la mayoria de la masa sale en un tiempo menor, curva mas

alta. Adelante se discutirdn los resultados obtenidos en algunos flujos.

Para un flujo de 0.5 LPM al ser un flujo muy lento, es muy dificil que ambos
reactores consigan una distribucion cercana al flujo piston, el reactor FM01-LC
modificado tiene una curva mas angosta y alta que el reactor FMO1l-LC
demostrando que tiene una mejor distribucion del flujo, sin embargo las dos curvas
presentan el mismo coleo, lo cual indica la presencia de zonas estancadas,
principalmente en la region cercana a la pared, mas tarde se demostrara con las

imagenes de la simulacién en Comsol.

Para un litro por minuto, ambas curvas mantienen su valor maximo de la edad
adimensional en un tiempo de residencia similar alrededor de 0.7. La diferencia
notable entre las curvas de DTR del reactor FM01-LC y el FM01-LC modificado, es
el mejor comportamiento de este ultimo al exhibir una curva con un menor coleo.
Por lo tanto iindica, que existen menos zonas estancadas en el reactor FMO1-LC

modificado, atrasando menos al fluido.

El reactor FMO1-LC vy el reactor FM01-LC modificado acercan su comportamiento
al de un flujo pistén al aumentar el flujo de liquido a la entrada en 1.5 litros por

minuto. La diferencia de alturas entre las curvas de DTR para los dos reactores se
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hace mas notable, donde el nuevo reactor presenta una altura mayor lo cual
significa que el fluido sale en un periodo de tiempo mas corto. Ambos casos
presentan zonas en donde el fluido sufre un estancamiento, sin embargo
disminuyé al aumentar el flujo para los dos reactores, cumpliendo con lo previsto,
debido a que a mayor flujo las zonas estancadas disminuyen y el patrén se acerca

mas a un flujo pistén (valor méximo de la edad adimensional E(6) corresponde al

valor de uno en la fraccion del tiempo de residencia, 6).

La figura 5.2, para el flujo de 2.5 litros por minuto, presenta un patron de flujo
cercano al flujo piston en ambos reactores. De acurdo a la teoria, al incrementar el
flujo el comportamiento hidrodinamico se aproxima al de flujo piston. El caso del
reactor FMO1-LC modificado al ser una curva mas angosta indica que el fluido
viaja con una velocidad homogénea, el coleo aun sigue presente sin embargo es
menor para el reactor FMO1-LC modificado. El flujo resulta mucho mas

homogéneo para el nuevo reactor.

Se presento un incremento notable en la edad maxima de del nuevo distribuidor al
pasar de un flujo de 3.0 LPM a 3.5 LPM, en este ultimo flujo se observa la

sustancial mejora en la distribucion de los tiempos de residencia.

57



d) 2.5LPM e) 3.0LPM

25 35
2
3 3 o o
25 ] as 5 9
5 h
2 & %
— =7 .
L ¢ e .
w > w 3
S 1s é
. . .
. ?
..: .: o
1 o, 1 «* ey
. .) . '— L ]
. % X %
k o .
o tay ” o {\Fﬁ ¢
L] ati, [ ]
& CReee, . L) e,
0 eeneesss® el e, 08 0 ee Geesgese oz 2 sime
] 0.2 04 06 08 1 12 14 16 18 2 1] 0.2 04 06 08 1 1.2 14 16 18 2
2] [:]
f) 3.5LPM
35
3
25
ol
.
= Dl
2 )
"‘" .
L ) .
5 «*
. 'Y
.
Se
0.5 . “1- Y
: e
. e
. 22 u 0®
o eute efp g gel 1508, 6b
o 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2

Figura.5.2. Distribucién de Tiempos de Residencia experimentales, para flujos de 2.5 PM, 3.0
LPMy 3.5 LPM. Comparacion del reactor FMO1-LC y el reactor FM01-LC modificado
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5.2. Comparacion de la Distribucién de Tiempos de Residencia
Experimentales y Simulados con los modelos MDA y PDE, Para el
Reactor FMO1-LC y el Reactor FM01-LC Modificado

Para obtener un valor del coeficiente global de difusion Dax se utilizaron los
modelos de MDA (Modelo de dispersion Axial) y PDE (Modelo de zonas
estancadas y zonas dinamicas), las curvas obtenidas con estos modelos son

mostradas en las figuras 5.3y 5.4.

0.5LPM 1.0LPM

® EXP_FMO1-LC ====PDE_FMO01-LC = = PDE_FMO01-LC Modificado © EXP_FMO01-LC Modificado

Figura 5.3. Distribucion de Tiempos de Residencia Experimentales y Simulados con los
modelos MDA y PDE, Para el Reactor FMO1-LC y el Reactor FM01-LC Modificado, para un
flujo de entradade 0.5, 1.0y 1.5 LPM
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2.5LPM 3.0LPM

E(8)
E(8)

E(8)

® EXP_FMO1-LC === ADM_FMO01-LC = = ADM_FMO1-LC Modificado © EXP_FMO01-LC Modificado

Figura 5.4 Distribucion de Tiempos de Residencia Experimentales y Simulados con los
modelos MDA y PDE, Para el Reactor FM01-LC y el Reactor FM01-LC Modificado, para un
flujo de entrada de 2.5, 3.0y 3.5 LPM

Las graficas en la figura 5.3 fueron aproximadas con el modelo de zonas dinamica
y zonas estancadas (PDE), la razén es que a flujo bajos como 0.5, 1.0y 1.5 LPM
el efecto de las zonas estancadas es mayor, en las DTR se refleja como un coleo
prolongado. Para ambos reactores el pico maximo estd alejado de la unidad,
indicando que gran parte del fluido sale antes del tiempo de residencia

adimensional de uno, este efecto es mas facil obtenerlo con el modelo PDE. Méas
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adelante se mostrara el valor numérico que genera un coleo, asi como un retraso

0 adelanto del comportamiento de la transferencia de masa a la salida del reactor.

Se utiliz6 el modelo de Dispersion Axial para los flujo mostrados en la figura 5.4,

cuando se incrementa el flujo de entrada al reactor, el fluido viaja una mayor

velocidad, y la respuesta se acerca mas a un flujo de tipo piston, ademas el efecto

de las zonas estancadas es menor, y la dispersién axial ocurre en la mayor parte

del reactor, reflejado en las DTR con la desaparicion gradual del coleo. Finalmente

el modelo de Dispersion Axial esta incluido en el modelo de zonas dinamicas y

estancadas, en donde el valor de ¢ es unoy el de N es cero.

FMO1-LC FMO1-LC Modificado

Q (LPM) 10* Day/m* st 10 N 1 10"Da/m*s? 10 N
0.5 1.5 0.90 0.07 i 1.20 0.8 0.25
1.0 3.0 0.93 0.02 i 1.57 0.8 04
15 4.1 0.90 0.3 : 2.35 0.95 0
2.5 8.5 1.00 0 | 3.00 1 ¢
3.0 7.1 1.00 0 i 3.20 1 0
3.5 7.9 1.00 0 E 3.85 1 1

Tabla: 5.1 Coeficiente de Dispersién Efectiva (Dax), ¢ hold up o el fraccion de la region
turbulentay N es el nUmero de unidades de transferencia de masa entre la zona dinamicay
la zona estancada

Para el reactor FM0O1-LC, mientras se aumenta el flujo de entrada al reactor en los

primeros tres flujo el valor del hold up o fraccion de la region turbulenta encuentra
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valores de 0.9 a 0.93 indicando que existe una region laminar cercana a las
paredes considerable; para los mismos flujo en el reactor FM01-LC modificado los
valores se encuentran entre 0.8 y 0.95, las bondades del reactor FMO1-LC
modificado se muestran para un flujo de entrada de 1.5 LPM en donde la fraccién
de la regidén turbulenta es 0.95, mostrando una mejor distribucién a lo largo del
canal del reactor gracias a la nueva configuracion del distribuidor, también el valor
de N tiende a cero para este ultimo flujo, cuando el valor de unidades de
transferencia es cercano o0 en este caso es cero, indica que existe muy poco
intercambio de la zona estancada a la zona dinamica, a pesar de que la zona
estancada es muy pequefia en comparacion a la zona dinamica para flujo de
entrada superiores a 1.0 LPM el valor de N tendiendo a cero indicando que el
coleo seguira presente en flujos superiores los elementos en zona estancada se
desplazaran como una unidad al no tener interaccion con la zona dinamica, la
evidencia se encuentra en las DTR en donde el coleo existe a pesar de que se
incremente el flujo de entrada, por supuesto el coleo disminuye conforme el flujo
se incrementa resultado de que la zona estancada se vuelva mas pequefia, sin
embargo al ser cada vez mas pequefia la zona estancada, su interaccion con la

zona dinamica disminuye y por lo tanto siempre existira el coleo.
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5.3. Comparacién grafica del reactor FM0O1- LC y el reactor FMO1-
LC modificado

Rebanada: Magnitud de velocidad (m/s) e Rebanada: Magnitud de velocidad (m/s)

E———— 0 9] 40

A 0.2386 A0.185

0.13
0.14
0.12

0.12 0.11

4101
0.1
0.09
0.08
0.08

1 0.06 1 0.07

éljllmllgl(

ot i
UL AU 0.04

VA

10 0 10 0 0.03

=0 -
x10 X107 v 4.5999x107

Figura 5.4.1 Comparacion de la hidrodindmica entre el viejo distribuidor canal delgado (a)
con el nuevo distribuidor canal delgado (b), los dos casos tiene un flujo de entrada de 1LPM.
Las escalas de colores no corresponden a los mismos valores de velocidad

Se compardé la hidrodinamica del viejo distribuidor de entrada con un canal de
espesor de 0.0095 m, con el nuevo distribuidor de entrada para el mismo ancho de
canal (Figura 5.4.1), se observa que el viejo distribuidor presenta flujos
preferenciales o de mayor velocidad en las zonas cercanas a la pared para flujos

bajos.
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El reactor FM0O1-LC modificado presenta un flujo mucho mas homogéneo en el
canal, en este caso se presentan flujos de menor velocidad cercanos a las
paredes; sin embargo, este efecto es muy pequefio en comparacion a los flujos
preferenciales obtenidos en el viejo distribuidor. En la hidrodinamica el reactor
FMO1-LC modificado para flujos bajos y para un canal delgado cumple su funcion
de disminuir los flujos preferenciales en el canal. Mostrando graficamente las

bondades del el reactor FM0O1-LC modificado.
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5.4. Gréficos de la hidrodinamica y perfil de concentraciones a
diferentes tiempos, obtenidos con Comsol 4.3 para el reactor
FMO1-LC Modificado

U0(1)=0.0737 Tiempo=15 Rebanada: Magnitud de velocidad (m/s)

Superficie: Concentracién (mol/m*)

A 01039 G X%B.s i A 956.95
400
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x107? 0.01 x10
X 0
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Figura 5.5. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FM01-LC
modificado en COMSOL, para un flujo de entradade 0.5 LPMy 7 segundos
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Figura 5.6. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FM01-LC
modificado calculado con COMSOL, para un flujo de entradade 1.0 LPM y 6.1 segundos
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En las figuras mostradas en esta seccion (5.4), del lado derecho se encuentra el
perfil de velocidades, la escala de colores corresponde a la velocidad lineal en
m/s, entre mas rojo es el color la velocidad es mayor, es de mencionarse que la
escala varia dependiendo de la figura. Del lado derecho se encuentra el perfil de
concentraciones para un tiempo dado, al igual que para el perfil de velocidades un
color rojo indica una concentracion mayor. Ambos perfiles se encuentran en el

plano xy. .

El propdsito de las imagenes obtenidas por Comsol es para relacionar la velocidad
del fluido a través del reactor FM01-LC modificado con el perfil de concentraciones
del trazador, respondiendo la pregunta de como afecta la velocidad del fluido a la
concentracion del trazador a través del tiempo, apuntando a una analisis
cualitativo y muy claro de cémo se comporta el patron de flujo en el reactor FMO1-
LC modificado, muestran mas alla de las graficas de DTR, las DTR se concentran
en los resultados a la salida del reactor, sin embargo etas imagines proporcionan

un estudio a lo ancho y largo del reactor.

En la figura 5.5 se observa claramente el efecto del distribuidor en la velocidad del
fluido, por ejemplo a la salida del distribuidor de entrada, el fluido lleva una mayor
velocidad a la salida de los pequefios canales, dicha velocidades preferente se
extiende durante una proporcion del largo del canal, y conforme avanza el fluido
homogeniza su velocidad. Al tratarse de un flujo de entrada pequefio el efecto de

las paredes se refleja en una azul obscuro, indicando una baja velocidad del fluido,
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la cual se encuentra entre 0 y 0.02 m/s. la imagen derecha muestra el perfil de
concentraciones del trazador a un tiempo de 7 segundos, recordando que el perfil
de velocidades se encuentra en esta estacionario mientras que el perfil de
concentraciones en dinamico. El efecto del distribuidor de entrada y sus
velocidades preferenciales es mas notorio en el perfil de concentraciones, los 3
picos a la altura de 0.1 cm son efecto de la velocidad preferencial forzada por el
distribuidor. EI momento en donde saldra mayor cantidad de trazador y cuyo valor
en la DTR ser& el pico mas alto esta representado por el color carmin, mientras
gue las concentraciones indicadas con los colores amarillo a azul celeste, y
cuyos valores van de 100 a 300 mol/m3, dichas concentraciones representan en la
DTR en el momento antes del pico mas alto. El efecto de las paredes provoca un
retras6 al avance de concentracion en la regidbn cercana a las paredes,

provocando un coleo en la DTR.

U0(3)=0.2211 Tiempo=15 Rebanada: Ma)?{\&tgd de velocidad (m/s) .. Superficie: c(;ncentraciér;(%d/mg)
20 & 0 20 40

0 40

A 0.2633 A 959.78

0.12 600

0.2

0.11 500

0.1

400

0.09 01 300

200

0 (L
= B 0.06 : : oy 0
X107 N0 x1073 Yo

Figura 5.7. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FM01-LC
modificado calculado con COMSOL, para un flujo de entradade 1.5 LPM y 4.2 segundos
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U0(4)=0.2948 Tiempo=15 Rebanada: Mag\iu;d de velocidad (m/s) Superficie: Concentraciér;((_lradlm’)
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Figura 5.8. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FM01-LC
modificado calculado COMSOL, para un flujo de entrada de 2.0 LPM y 2 segundos
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Figura 5.9. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FM01-LC
modificado calculado con COMSOL, para un flujo de entradade 2.5 LPM y 1.6 segundos
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U0(6)=0.4422 Tiempo=1.3 Rebanada: Ma)anityd de velocidad (m/s) Superficie: Concentraciol ai/m?)
0o % a0 T A 0 &érg 4

405225 A959.78
800
10.2
0.24 |
700
0.22
600
0.2
500
018
01 400
016
300
0.14
200
012 100
0
01 e 0
vo %1078 vo

Figura 5.10. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FMO1-LC
calculado con COMSOL, para un flujo de entrada de 3.0 LPMy 1.3 segundos
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Figura .5.11. Perfil de velocidades del fluido perfil de concentraciones en el reactor FM01-LC
modificado calculado con COMSOL, para un flujo de entrada de 3.5 LPM y 1.2 segundos

Para no ser reiterativos solamente se analizaran las imagenes 5.8 y 5.11
correspondientes a los flujos de entrada de 2.0 y 3.5 LPM. Para la figura 5.8 el
perfil de velocidades se muestra mucho mas homogéneo con respecto al perfil de

la imagen 5.5 , al ser un flujo mas alto el efecto del los canales a la salida del
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distribuidor es menor, el efecto de las paredes aun presente ahora tiene una
velocidad més alta de 0.08 a 0.09 m/s, con este dato se puede suponer que la
zona estancada es mas fina. Para el perfil de concentraciones se muestra al
centro del canal una concentracion alta provocada por la colocacion de la entrada
al distribuidor justo al centro. Se siguen presentando los picos provocados por el
distribuidor de entrada aunque dichos picos son menos pronunciados que los que
aparecen con un flujo de entrada de 0.5 LPM. El efecto de las paredes en el perfil

de concertaciones disminuyd, causa de una zona estancada mas fina.

El ultimo flujo simulado fue el de 3.5 LPM, sus imagenes se muestran en la figura
5.11, al ser el flujo de entrada mas alto s el que presenta la capa mas delgada de
baja velocidad en la zona cercana a la pared, el perfil de velocidades es mucho
mas homogéneo con una velocidad en el canal de 0.18 a 2.0 m/s, en el perfil de
concentraciones el efecto de las paredes aun presente aunque en menor
proporcion que en el resto de los flujo de entrada, se muestra una aceleracion de
la concentracién justo a la mitad de canal, se debe a que aun existen flujo
preferenciales, sin embargo como se muestra en la curva de DTR experimental es
el resultado que mas se acerca a un flujo tipo pistén, indicando que la velocidad

del fluido corresponde a la velocidades de transferencia de masa conectiva.
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5.5. Obtencion de la curva de Distribucion de Tiempos de
Residencia, de una respuesta escalén en la concentracion de
salida del reactor FM01-LC Modificado

Concentracion vs tiempo

0.1
0.1
0.1
0.0

0.0 0.5 LPM

0.0

Concentracion (mol/m#3)

0.0

0.0

0 5 10 15 20 25 30
tiempo (s)

Figura 5.12. Respuesta al funcidn escalén de entrada del trazador al reactor, con un flujo de
entrada de 0.5 LPM al reactor FM01-LC modificado

Tratamiento de los datos de Salida del Simulador Comsol

A la salida del reactor FM01-LC modificado en la simulacién se obtienen los datos
de concentracion con respecto a cada tiempo. Estos datos corresponden a la

respuesta escaldn ingresada al inicio del reactor

CA(t) = Concentracioén (3.10)
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Los datos de la concentracion con respecto al tiempo se muestran en la figura

512
Concentracion vs tlempo

0.1

0.1
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9 ——2.5LPM
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© 00 ——3.0LPM
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Figura 5.13: Concentracién de diferentes flujos de entrada al reactor con respecto al tiempo

Para tener un parametro de comparacion, la concentracion se debe volver
adimensional. Para volver adimensional la concentracién, primero se probé con la
concentracion que entra al reactor, y el resultado para todos los flujo nunca fue
uno, esto se debe a que la concentracién que entra al reactor nunca sera la misma
gue saldra en régimen permanente, porque se tiene que tomar en cuenta el
volumen de liquido presente en el reactor antes de modificar la concentracion de
entrada. Para solucionar este problema, la concentracibn maxima y la que se

utilizé para convertir la concentraciéon en una magnitud adimensional, se tomé la
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tltima concentracion registrada a la salida del reactor para cada flujo,

considerando que la concentracion ya no cambiase con respecto al tiempo.

CA

— [=]Concentracion Adimensional (3.11)

Los resultados obtenidos tras volver adimensional la concentracion se muestran el

figura 5.13

Concentracion Adimensional vs tiempo

1.2

(0.5 LPM
1 LPM

e 1.5 LPM
2.0 LPM
2.5 LPM
w====3.0 LPM

ConcentracionAdimensional (Ci/Co))

3.5LPM

0 5 10 15 20 25 30 35

tiempo (s)

Figura 5.14: Concentracion adimensional a diferentes flujos de entrada o funcién de
distribucién acumulativa F(t)

Para convertir la respuesta escalén en una respuesta tipo pulso, se llevo a cabo la
derivada de la respuesta escalon para cada flujo. La derivada por definicion es la
pendiente de una recta, con la ayuda del programa Origin se obtuvo la pendiente

de cada uno de los puntos. La figura 5.14 presenta los resultados dados tras la
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derivacion. La figura 5.14 muestra la funcion F(t) funcién de distribucién
acumulativa, podemos conocer en qué tiempo que porcentaje de la concentracion
del trazador a cambiado, entre los flujos aumentan se alcanza mas rapidamente el
100 %, por ejemplo en 15 segundos para una flujo de 0.5 LPM ha cambiado el
80% de la concentracién del trazador para una funcién escaldn y para una funcion
pulso a la entrada indica que el 80% de la masa del trazador ha pasado por el

largo del reactor.

Q(LPM) F(t) 1-F(t)
0.5 0.637 0.363
1.0 0.700 0.300
1.5 0.695 0.305
2.0 0.777 0.223
2.5 0.810 0.190
3.0 0.810 0.190
3.5 0.811 0.189

Tabla 5.1 Se muestra el valor de F(t) funcidon de distribucién acumulativa, para diferentes
flujos para el tiempo t (tiempo de residencia promedio) correspondiente

La tabla 5.1 claramente muestra que al aumentar el flujo la funcion de distribucion
acumulativa aumenta significativamente hasta un valor maximo de F(t) de 0.81
alcanzado en el flujo de entrada de 2.5 LPM, estos datos también muestran la
funcién 1-F(t) la cual explica la magnitud del coleo provocado por zonas muerta en

la Distribucion de Tiempos de Residencia.

(A
(Z‘:") = E(t) = Pendiente (3.15)
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E(t) vs tiempo
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Figura 5.15 Funcién E(t) vs el tiempo fisico en segundos

La figura 5.15 muestra que conforme se aumenta el flujo de entrada al reactor, el
tiempo requerido para alcanzar el estado estacionario se va acortando, este
cambio se representa mediante las curvas, a partir de que la curva ya no tiene
cambia, entonces se ha alcanzada el estado estacionario. El punto maximo
corresponde al punto de inflexién de la curva de respuesta escalon, es el punto en

donde se encuentra el mayor cambio en la concentracion.
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5.6. Comparacién de las DTR de los Datos Experimentales vy
Simulados con Comsol del reactor FM01-LC Modificado

(a) Q =05 LPM (b) Q = 1.0 LPM

Es

(© Q=15LPM (@ Q=20LPM

® Experimental == Comsol

Figura 5.16. Distribuciéon de Tiempos de Residencia experimentales (puntos) y simulados
con Comsol , para flujos de 0.5 PM, 1.0 LPM, 1.5 LPM y 2.0 LPM. Para reactor FM01-LC
modificado

Para el primer flujo la simulacién de Comsol logra predecir la primer parte antes
del valor maximo de la edad, sin embargo la recirculacion en la parte experimental

se da antes que en la simulacion, la recirculacion es representada en la gréfica
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como un segundo pico en las dos curvas. Para el siguiente fluyo 1 LPM
representado en la grafica b, la simulacion de Comsol describe perfectamente los
datos experimentales aunque al igual que para el primer flujo de 0.5 LPM la
recirculacion ocurre antes en los datos experimentales sin embargo el fluido
estancado coincide con los datos experimentales. Para el flujo de 1.5 LPM ya
existe una desviacién de los datos experimentales con los simulados, el valor
maximo de los datos experimentales se encuentra en 2.48 y los datos simulados
con Comsol de 2.4 sin embargo sigue siendo una buena aproximacion, la
simulacién presenta un recirculacion mientras que los datos experimentales ya
casi no presentan recirculacion. En la grafica d se muestran los resultados
experimentales y simulados para un flujo de entrada de 2.0 LPM, el valor maximo
de la edad adimensional se corrigié con respecto al flujo anterior, para este flujo
existe un desfase en la parte derecha de las curvas, ya no existe recirculacién en

los datos experimentales y aun ocurre en los datos simulados por Comsol.

77



(e) Q =25 LPM H Q=230LPM
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® Experimental == Comsol

Figura 5.17. Distribuciéon de Tiempos de Residencia experimentales (puntos) y simulados
con Comsol , para flujos de 0.5 PM, 1.0 LPM, 1.5 LPMy 2.0 LPM. Para reactor FM01-LC
modificado

En la figura 5.17.e se muestra la Distribucion de Tiempos de Residencia para un
flujo de 2.5 LMP, coinciden las edades adimensionales maximas de los datos
experimentales y los datos simulados con Comsol, se observa que los datos
simulados tienen una menor dispersion que los datos experimentales, curva mas

angosta. Se puede distinguir una pequefia recirculacion en la parte superior
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derecha de los daos experimentales, mientras que el coleo se presenta a la mitad

derecha de los datos simulados.

El siguiente flujo de 3.0 LPM, es el flujo con que presenta una mayor diferencia
entre las Edades A dimensionales de los datos experimentales con los datos
simulados, sin embargo también presenta una buena aproximacion de los datos
del coleo y los datos simulados entre O y 0.8 del tiempo adimensional. Para
terminar los datos presentes en la grafica 3.2.g figuran los datos de 3.5 LPM en el
flujo de entrada al reactor, los datos simulados casi ajustan perfectamente a los
datos experimentales, el coleo estd muy bien aproximado, inclusive el coleo se

representa en ambos datos a una edad adimensional similar.

La diferencia entre los datos experimentales y los datos simulados en los
resultados para 3.0 LPM se debe a un error experimental, debido que el flujo de
3.0 LPM no continua con la tendencia del comportamiento de los demas datos
experimentales, se presenta un cambio muy grande en la edad adimensional
maxima lo cual no corresponde a la tendencia de los demas flujos, inclusive los
datos experimentales de 3.5 LPM alcanzan una menor altura, es error se atribuye
a la inyeccion en la parte experimental en donde apenas se esta inyectando y
parte del fluido ya esta saliendo del reactor, causa de que el fluido viaja muy
rapido a lo largo del reactor, aproximadamente el fluido tarda 2 segundos en
recorrer el reactor FMO1-LC, si la inyeccion dura 0.5 segundos, esto representa un

cuarto del tiempo de residencia.
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La figura 5.17.e muestra la relacion que hay entre el Dax coeficiente de dispersion
efectiva entre el Reynolds, la relacion que existe entre ellos es lineal, indicando
que a flujos mas turbulentos el coeficiente de dispersion efectiva tendra un valor
mas alto, significando que el fluido viaje con una concentracidn mas homogénea a

lo largo del reactor, y traduciéndose en las DTR en una curva mas agosta.
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5.7. Comparacion de las DTR de Comsol con sus imagenes de
gradientes de concentracion.

(a) Q = 05 LPM Isosuperficie: Cencnr&tmcll;%g:llm:‘))
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Figura 5.18. Distribucién de Tiempos de Residencia y gradiente de concentracion,
obtenidos en Comsol para 0.5 LPM para 7 segundos

(b) Q = 10 LPM Isosuperficie: gonca%?elén :r;ol{m‘)

35

0.2

25

Ee

‘-—-

- ————

e G - - —
o

05

000000
000,400

(o]

x107

Figura 5.19. Distribucién de Tiempos de Residencia y gradiente de concentracion,
obtenidos en Comsol para 1.0 LPMy 6.1 segundos
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Figura 5.20. Distribucion de Tiempos de Residencia y gradiente de concentracion obtenidos
en Comsol para1l.5LPMYy 4.2 segundos
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Figura 5.21. Distribucion de Tiempos de Residencia y gradiente de concentracion obtenidos
en Comsol para2.0 LPMy 2.0 segundos
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Figura 5.22. Distribucién de Tiempos de Residencia y gradiente de concentracion en
Comsol para2.5LPMy 1.6 segundos
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Figura 5.23. Distribucion de Tiempos de Residencia y gradiente de concentracion, obtenidos
en Comsol para 3.0 LPM Y 1.3 segundos
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Figura 5.24. Distribucién de Tiempos de Residencia y gradiente de concentraciéon obtenidos
en Comsol para 3.5 LPM.y 1.2 segundos
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La simulacion en Comsol permite la identificacion de los problemas de
transferencia de masa adentro del reactor, contrario a lo que sucede con las DTR.
Mostrando las DTR y las imagenes del gradiente de transferencia, permite un
mejor andlisis de las DTR. La zona anaranjada de la imagen de Comsol
representa el gradiente de concentraciones, debido a que la entrada es una
perturbacién escaldn la regiébn en donde no existe color no indica que no exista
presencia del trazador, indica que la concentracion del trazador es homogénea,
principalmente abaja del color naranja, por encima del color naranja, la
concentracion si es cero del trazador debida a que los tiempos representados en

las diferentes figuras estan justo por entrar al distribuidor de salida.

La Distribucion de Tiempos de Residencia obtenidos mediante el Modelo de
Dinamica de Fluidos DFC en Comsol para 0.5 LPM se presentan en la figura 5.18.
Del lado derecho imagen que muestra el gradientes de concentracion para 7
segundos desde que el trazador entra al reactor obtenidos de la simulacién con
COMSOL en el reactor FM01-LC modificado. Se encuentran sefialadas las zonas
estancadas en rojo, y la recirculacién y la zona en donde sucede en color morado.
Las zona marcada en rojo en la DTR corresponde al coleo observado en la
imagen de Comsol, claramente se ve en la imagen un gran coleo, efecto de la
interaccién del fluido con la pared del reactor, el colero se extiende casi la mitad
del total del tiempo adimensional, esto sucede porque el fluido viaja muy lento y el
efecto de las paredes se incrementa provocando un coleo prolongado. La
vibracion mostrada en el coleo de la grafica de DTR es causa del método

numérico y no tiene ninguna interpretacion fisica, para los siguientes flujos este
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efecto desaparecera. La recirculacion marcada con un circulo morado tanto en la
DTR como en la imagen del gradiente de concentraciones. La recirculacion es un
efecto que se da a la salida del reactor, el fluido rebota en las paredes y
aumentando la fraccién de masa. El coleo y la recirculacién se acentian mas a
flujo bajos como 0.5 LPM, también el pico mas alto esta mas lejos del valor de

tiempo adimensional de uno.

Para la figura 5.19. El coleo va desde 1.2 hasta 1.6 del tiempo adimensional, con
respecto al flujo anterior el coleo es mas pequefio sin embargo aun es
considerable. el coleo como se observa en la figura de Comsol estd mas arriba,
indicando que su tiempo es menor tal y como se refleja en la DTR, ademas el
color anaranjada ocupa menos volumen del reactor, indicando que Ila
concentracion es mas homogénea y se logra en un menor tiempo. La recirculacion
aun esta presente aunque ya es mucho menos visible que en el flujo de entrada

de 0.5 LPM.

Para la figura 5.21 el coleo disminuye notablemente con respecto a los tres
primeros flujos, este efecto también se muestra en el gradiente de concentracion
en donde el gradiente es mas pequefio indicando una concentracion mMas
homogénea obtenida por un mayor flujo de entrada, por supuesto en menor
tiempo alcanza a tocar el distribuidor de salida, alcanzandolo en solo 2 segundos.
La recirculacion es apenas notable, al tener concentraciones mas homogéneasy a
mayor velocidad disminuye la recirculacion ay que no da tiempo a que suceda esto

por las concentraciones homogéneas alcanzadas en el interior del reactor.
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Para un flujo de entrada de 3.0 LPM evidente en la figura 5.23 se ve la
disminucion de la diferencia de concentracion en las zonas cercanas en la pared,
esto se debe a que a mayor velocidad en el filudo la capa con un a region laminar
y un mezclado mas deficiente que en la region turbulenta disminuye su grosor y

por lo tanto su efecto en el mezclado total del fluido.

Para el ultimo flujo simulado de 3.5 LPM, representado en la figura 5.24 el coleo
aun esta presente, e indica que el coleo por mas que se quiera erradicar no se
podra, porque la interaccion de la pared con el fluido siempre estara presente, por
supuesto este efecto se ve disminuido a flujos mas altos disminuyendo la capa
laminar cercana a las paredes, ayudando a una concentracion mas homogénea
reflejada en a DTR como un flujo cercano al patron piston, en donde el pico mas

alto s encuentra muy cercano al tiempo adimensional de uno.
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CAPITULO:

Capitulo: 6. Analisis de Resultados

6.1 Calculo del error

Para tener un valor cuantitativo que permita la comparacion de la Distribucion de
Tiempos de Residencia entre los datos experimentales y los del Modelo de
Dinamica de Fluidos DFC en Comsol 4.3 se recurrid a obtener el error entre los

datos experimentales y los datos simulados con DFC, con la siguiente ecuacion

2 2:1\] <E(9Exp)i_E(95im)i>z
=1\"" E(gxp);
Error = (NE p) (6.1)

E(Bgxp)i [=] Datos Experimentales de la Edad Adimensional al tiempo i
E(6sim)i [=] Datos Simulados de la Edad Adimensional al tiempo i

N [=] Numero de datos
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Los resultados para cada flujo se muestran en la tabla 1

Error
Q (L min™") Error
0.5 1.60
1 1.36
1.5 1.50
2 3.00
2.5 2.12
3 2.54
35 1.28

Tabla 6.1. Error calculado para la Distribucién de tiempos de Residencia a la salida del
reactor FMO1-LC Modificado de los datos experimentales y simulados con Comsol, para
flujo de entradade 0.5a 3.5 LPM

El error es muy bajo para todos los flujos desde 1.28 a 3.0, lo cual indica que la
simulacién esta muy cercana a la descripcion de la realidad, permitiéndonos una
muy buena aproximacion cualitativa y cuantitativa de lo sucedido en el reactor
FMO1-LC Modificado, de esta forma se validan los resultados obtenidos en la
interfaz grafica de Comsol, ayudandonos a entender mejor los problemas internos
en este reactor. Para este tipo de calcular el error, un error pequefio se encuentra

entre los valores 0 y 10.
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Q@ min') sy (mst) Re Pe  10°D./m*s* Texp

0.5 0.021 856 52.47 1.20 8.914
1 0.043 1712 63.50 0.94 5.440
1.5 0.064 2567 63.64 235 3.260
2 0.086 3423 7525 2.60 1.951
25 0.107 4279 83.08 3.00 1.876
3 0.128 5135 93.47 3.20 1.959
35 0.150 5991 90.64 385 1.817

Tabla 6.2 de izquierda a derecha, se muestra el flujo volumétrico de entrada al rector FM01-
LC Modificado, ug,, es la velocidad dentro del canal, Re Reynolds, Pe Peclet, Dax coeficiente
global de dispersién para la transferencia de masa, texp tiempo promedio de residencia
experimental, Tcomsol-

Pe vs Re

16.0
14.0
12.0
10.0

6.0
4.0
2.0
0.0

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000
Re

Grafico 6.1 muestra al Peclet en el eje y, al Reynodls en el gje x
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Recordando que el Peclet es Pe = cuyo valor representa el cociente entre

ax

la parte convectiva y la difusiva en la transferencia de masa, si el Peclet es mayor
a uno la transferencia de masa por conveccion predomina, si €s uno ninguna
predomina, si es menor de uno la parte difusiva es la que predomina. Para valores
entre 1000 y 2000 en Reyolds la parte que predomina es la parte convectiva, estos
valores de Reynolds corresponde a los 3 primeros flujo de 0.5 al.5 LPM, al
predominar la parte convectiva el comportamiento del fluido es laminar en donde
no solo el valor del Reynolds nos ayuda a predecir también los altos valores del
Peclet. Para valores de Reynolds entre 3000 y 6000 domina la parte difusiva
representada por el Dax o coeficiente de dispersion global, el hecho de que
domine la parte difusiva se debe a que al aumentar el flujo que pasa a través del

reactor el flujo se vuelve turbulento favoreciendo la difusion.

Sin embargo, no solo crece la parte convectiva mientras se aumenta el flujo,
también lo hace la parte difusiva, como se observa en la tabla 6.2, el coeficiente
de global de dispersion también aumenta, este andlisis indica que al aumentar el
flujo de entrada al reactor modificado la parte convectiva y difusiva incrementa,
aunque la parte convectiva incrementa mas en relacién a la parte difusiva. Al
incrementar el flujo de entrada, el fluido tiene mas interacciones entre si,

haciéndose mas turbulento e incrementando la parte difusiva.
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La nueva configuracion geometria de los distribuidores cumpli6 con tres
restricciones: (a) la misma velocidad de los elementos de fluido a la salida del
distribuidor de entrada (flujo pistén), asi como la misma velocidad de los
elementos de fluido en los ductos de entrada del distribuidor de salida, satisfacer
la condicién de frontera cerrado-cerrado tipo Danckwerts; (b) minimizar las zonas
de alta y baja velocidad dentro del area electro-activa del reactor y (c) alcanzar un

flujo completamente desarrollado dentro de la zona electro-activa.
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CAPITULO:

Capitulo: 7. Conclusiones

El Modelo de Dinamica de Fluidos DFC permitié una aproximacién muy cercana a
los datos experimentales para el reactor FM0O1-LC modificado, las curvas de
Distribucién de Tiempos de Residencia identifican con precision los problemas de
un patron de flujo no ideal a la salida de un reactor y su acoplamiento con las
imagenes obtenidas del modelo de DFC ayudan a entender las causas del patrén
flujo no ideal adentro de un reactor, siendo el modelo de DFC un complemento
ideal de las curvas de DTR. La validacion de las curvas de DTR simuladas por
medio del modelo de DFC con los datos experimentales, es un hecho importante
porque justifican cualitativamente y cuanticamente los datos del modelo de DFC.
El trabajo permite que se incluya el modelo de DFC para hacer modificaciones a
un reactor, que mejoren el comportamiento convectivo y difusivo en la direccién

axial.
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ANEXO:

Anexo | Metodologia Comsol 4.3

S|

Libreria de modelos | 8 Navegador de materales TJE¢ Grificos

imensién de espacio & |IE

Figura AN.1 Se muestra lainterfaz de Comsol 4.3, programa de cémputo utilizado para
simular la hidrodindmica y transferencia de masa en el rector FMO1-LC en 3 dimensiones.
La ventana inicial de Comsol, se divide en tres secciones, la primera marcada por
un rectangulo azul recibe el nombre de constructor de modelo, en el constructor de
modelo se muestran los pasos a seguir en la simulacion del modelo, estos pasos
son: (a) Definiciones Globales, (b) Modelo, (c) Estudio y Resultados, No todos
aparecen al inicio sin embargo mientras se avanza aparecen o se llaman conforme

se requieran.
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a) Definiciones Globales, aqui se muestran las definiciones correspondientes al
sistema, como puede ser la velocidad de entrada, las propiedades del fluido como

densidad y viscosidad.

b) Modelo, en el modelo se encuentra la Geometria, Material (fluido a utilizar), los
modulos para resolver la fisica del modelo y la malla del sistema. b.1) La
Geometria de nuestro sistema si bien se puede construir en Comsol, también se
puede construir una geometria en Auto CAD e importarla a Comsol, dependiendo
de lo que se requiera la geometria puede ser en una, dos o tres dimensiones. b.2)
Materia, en esta seccion se cuenta con una biblioteca predeterminada de los
fluidos mas comunes como el agua y algunos hidrocarburos, y si la biblioteca de
Materiales de Comsol no cuenta con el fluido deseado se puede especificar las
propiedades que lo caracterizan. b.3) Médulos, en Comsol se puede resolver
muchos fendmenos fisicos y quimicos y relacionarlos entre si, por ejemplo se
puede resolver el esfuerzo hecho en una pieza mecanica, el comportamiento de
un fluido en una tuberia, un sin fin de problemas. b.4) La malla, el mallado
corresponde al nimero de elementos o puntos que va a resolver Comsol, tomando
en cuenta que una mallado muy fino requiere de mas tiempo de calculo y una

mayor memoria del equipo de cémputo.

c) Estudio, el estudio consta basicamente del niumero de pasos que se requieran
para resolver un problema, y también se encuentra la Configuracion del
resolvedor. c.1) Pasos, un paso puede corresponder a uno o mas Maodulos, por
ejemplo un paso es Estacionario, no depende con respecto al tiempo y se puede

definir para un modelo de hidrodinamica, entonces Comsol resolvera la
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hidrodindmica en estado estacionario. c.2) Configuracion del resolvedor, se puede
modificar el método numérico que se utiliza para cada paso, en ocasiones un

problema no llega a la solucion deseada por el uso de un método incorrecto.

d) Resultados, Se muestran los resultados en imagenes en la dimensién que se
encuentre el modelo, por ejemplo para un modelo de hidrodindmica, se muestra la

velocidad que lleva el fluido y para cada velocidad Comsol le da un color.

La siguiente ventana rodeada en la figura AN.1 por el color rojo. Es la ventana de
trabajo, es la ventana que manipula las secciones del Constructor de Modelo
(ventana anterior). Se agregan y se modifican las cosas que se requieran en cada

una de las secciones mostradas en Constructor de Modelo.

La ultima ventana o ventana “Grafico”, es en donde se muestra la geometria del
modelo, y es en donde se designa la entrada, salida y condiciones de frontera en

la geometria.
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Figura AN.2 Muestra los primeros pasos para el desarrollo de la hidrodindmicay

Transferencia de Masa para el rector FM01-LC en Comsol 4.3.
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Primero se elige la dimension del espacio en donde se va a trabajar, se escogio el
de 3D, es muy importante elegir la dimension debido a que la geometria que mas
adelante se importara tiene que estar en las dimensiones que se han elegido en
este paso. Después en Afadir fisica se escogio para la hidrodinamica el modelo
de “Flujo Turbulento, Re bajo k-¢” El cual resuelve la hidrodinAmica en el seno del
liquido como flujo turbulento y en las paredes de la geometria como un flujo con
bajos niumeros de Reynolds. Para la Transferencia de Masa se eligié el modelo de
“Transporte de especies diluidos” este modelo considerara la transferencia de
masa del trazador en el reactor FMO1-LC. Por ultimo se selecciona los 2 estudio el
primero es “Estacionario” no depende del tiempo y este estudio resolvera el
modelo de “Flujo Turbulento, Re bajo k-¢”. El segundo estudio es el “Dependiente

del Tiempo” y se aplicara para el modelo de “Transporte de especies diluidos”.

Figura: AN.3 Muestra los pasos para importar la geometria del reactor electroquimico FMO01-
LC en Comsol 4.3.
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Para el caso del reactor FMO1-LC con un ancho de canal de 0.0095 metros ya se
contaba con la geometria previamente construida en una version anterior de
Comsol, para importar la geometria se da boton derecho en la seccion de
geometria en la ventana izquierda (Constructor de modelo) y se elige la opcion de
Importar, al hacer esto aparecera en la Ventana de trabajo la opcién para buscar
nuestra geometria en los archivos de la maquina, teniendo en cuenta que el
formato del archivo de la geometria tiene que ser .mphbin, un formato compatible
con todas las versiones de Comsol y Auto CAD. Cuidando que la geometria se
encuentre en las dimensiones que se eligieron al abrir Comsol, no se puede
trabajar un modelo en tres dimensiones si al inicio se eligieron dos dimensiones,

ya que la biblioteca de modelos fisicos solo aceptara dos dimensiones.

Figura AN.4 Seleccion del material o fluido en el reactor FM1-LC en Comsol 4.3
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Comsol cuenta con una biblioteca de diferentes fluidos y materiales, pare el
estudio del reactor FMO1-LC se utilizo agua como el fluido que acarrea al trazador.
Para seleccionar al fluido se dio botén derecho en el “Constructor de modelo” en el
icono de material de esta forma se despliega una ventana con las opciones:
(agregar) Material y Abrir el navegador de materiales. La primera opcion es por si
se tiene las propiedades del fluido, en este caso se utilizo el navegador de
materiales, con el fin de abrir la biblioteca de Comsol, al elegir el navegador se
despliega en la “ventana de trabajo” se selecciond el vinculo de fluidos y se buscdé
la opcion de water, liquid, una vez hecho, Comsol lo considera que es agua el

dominio de la geometria.

8 Material [l Libreria de modelos | 8 Navegador de materiales = O|[ch Graficos =0
Axeoc@s-laaae@dd-bh|leacBac=s|F. @

Seleccién de entidades geométricas

Nivel de entidad geometrico: [Dominio -

Seleccion: [ Todos los dominios. -

1

! %
3 &
il

» Anular

» Propiedades de material

~ Contenido de material

Nombre  Valor Unidad ~ Grupe de propiedad
Pa's Basico

10
2 55¢B[S). St

Mensajes &2 Estado del calculo| 7] Registro| [-] Resultados =

Figura AN.5 Propiedades consideradas para laresolucién de lafisica en

Comsol 4.3.

Después de elegir al agua como fluido, Comsol despliega en la “Ventana de
trabajo” el dominio del fluido, el cual es toda la geometria, ademas muestra las
propiedades del fluido (agua), incluso se palomean las propiedad que se utilizaran,

siendo la viscosidad dinamica y densidad, ambas en funcion de la temperatura.
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Figura:AN.6 Seleccion de parametros o variables controladas por el usuario en Comsol 4.3.

Esta paso no habria sido requerido si no se va a hacer el “Barrido paramétrico” del

cual se hablara mas adelante, fundamentalmente consiste en la resolucion del

mismo problema para diferentes parametros de entrada, para el caso del estudio

del reactor el parametro de entrada es la velocidad (UO). El parametro inicial (UO)

es de 0.0737 m/s, es la velocidad correspondiente al primer flujo de entrada al

reactor, el primer flujo es 0.5 LPM.
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Figura AN.7: Seleccién de las condiciones de entrada de la hidrodinamica en Comsol 4.3.
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Para indicar las condiciones de entrada en la geometria se elige en el “constructor
de modelo” la opcion de “Flujo Turbulento, Re bajo k-¢” se desglosé una lista y se
seleccidon “Entrada”, una vez hecho esto en la ventana del “Grafico” se selecciona
la entrada del distribuidor del FMO1-LC, y se dio en el simbolo de mas en el
“Espacio de trabajo”, para definir esta parte de la geometria como la entrada. Se
adicion6 como la velocidad inicial a U0. Para seleccionar la salida fue el mismo
procedimiento, con lo excepcion de que no se afiadié ninguna velocidad ni

diferencia de presion.

Una vez completado e indicado las condiciones iniciales y finales del modelo para
la hidrodinamica se pasé a la transferencia de masa o al modelo de “Transporte de

especies diluidas”.
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T Constructor de modelo = O || Conveccién y difusion [l Libreria de modelos| %8 Navegador de materiales =g
& TEE ETEL [
% Untitled.mph {Modell}

£ Definiciones globales

Seleccién de dominio

Fi Parametros {param) Seleccion: | Todos los dominios
A Modelo 1 {modl}

1
= Definiciones 2 Q}'
.F\ Geometrial {geoml} 3 @
[& Importar 1 {imp1}
@] Formar unién {fin} g
# Materiales
B Water, liquid {matl}

22 Flujo turbulento, k-2 {spf}
P Propiedades de fluidos 1 {fp1} » Anular y contribucién
"5 Pared1 {walll)

P Valores iniciales 1 {init1) L e-in
&' Entrada 1 {inil} ( + Entradas del modelo IE’ 1
o' Salidal {outl)
#EY Transporte de especies diluidos {chds} Campo de velocidad:
C’ - Conveccidn y difusion 1 {fedmi} ] — :
u IDEflmdo por el usuario V]

m i tlujo 1 {nflIf

£ Valores iniciales 1 {initl)} u N

Ezi Malla 1 {meshl}
i1 Resultados

v ¥ m/s

w z

N
~ Seleccidn de sistema de coordenadasd

Sistema de Coordenadas:

Sistema de coordenadas global -

'+ Difusién

Material de volumen:

[Ninguno ']

Coeficiente de difusidn:

De [Deﬁnido por &l usuario v]
le-9(m*2/s] mrs
[Isotrop\co v]

Figura AN.8: Médulo de Transporte de especies para resolver los problemas de
transferencia de masa en el reactor FM01-LC a través de Comsol 4.3

Mostrado en la figura AN.8 se definen los pasos seguidos para el transporte de
especies diluidas. Comenzando por la parte de conveccién y difusion 1 (cdml) (en
la imagen marcado por azul) , y se define la velocidad u para la direccién x, v para
lay, finalmente w para z. de esta forma se logra ligar el modelo correspondiente a
la hidrodindmica con el Transporte de especies diluidas. Se especifico el
Coeficiente de difusiéon (D.) correspondiente al trazador utilizado por la parte

experimental (azul de dextrana) cuyo valor es 1x10° m?s.

106



'ﬂT Constructor de modelo
& TEET OETEL
1% Untitled.mph (Modell}
= Definiciones globales
Pi Parametros {param}
A Modelol {modi}
= Definiciones
a= Variables 1 {varl}
J4 Sistema de conternos 1 {sysi)
E Vista 1 {viewl}
F\ Geometria 1 {geomi}
[[# Importar 1 {imp1}
@] Formar unidn {fin}
# Materiales
## Water, ligquid {matl}
22 Flujo turbulento, k-2 {spf}
£ Propiedades de fluidos 1 {fo1}
P51 Pared 1 {walll)
P Valores iniciales 1 {initl}
o' Entradal {inli}
&' Salida 1 {outl}

&' Flujo [ Librerfa de modelos | 9 MNavegader de materiales

Seleccién de contorno

Seleccion: | Manual

56

i B &

¥ Anular y contribucidn

b Ecuacion

 Flujo entrante

Especies ¢

5 Transporte de especies diluidos {chds]
£ Conveccién y difusién 1 {edmi}
T8 Sin flujo 1 {nflxl}
P Valores iniciales 1 {init1}

o Flujo 1 {fi1}

Fluje entrante:

Noe | uomcan|

molfim?s)

8 Mallal {meshi}
{51 Resultados

Figura: AN.9 Especifica el flujo de entrada al reactor, Comsol 4.3.

Al igual que en la entrada del modelo de hidrodinamica para el Transporte de

especies diluidos se elige la entrada en la geometria. En lugar de ser solamente

entrada es un flujo el que va a entrar. El flujo entrante se especifica con la

velocidad UQ, y con una concentracion inicial CAO la cual se ha especificado como

0.5 mol/L, realmente este valor es aleatorio ya que lo que nos importa es la

fraccion que pasa por el reactor, ademas de que al pasar de escalon a pulso

importa la diferencia. Ademas se supone que el trazador es altamente soluble en

el agua por lo que no hay ninguna restriccion con respecto a la concentracion

inicial.
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7 Constructor de medelo = O[3 Tamarie [l Libreria de modelos | &8 Navegador de materi | = O

& TE'F ETE ¢ Construir seleccionade || Construir todo &

% Barrido parametrico_1.mph {Model2} Tamaiio de elemento
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Py Pardmetros [param] Calibrar para:
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a= Variables1 {varl} ©) Definido por el usuario  Extremadamente fina
43 Sistema de contormos 1 {sys1) Extra fina
K Vista fuiewl) v Para'metrosdetamaﬁud(r“ﬁ"a
£ Geometra 1 tgeomiy I ——
i Materiales Gruesa
2% Flujo turbulente, k-¢ (spf! Mas gruesa
£ Propiedades de fluides1 (fp1} Bxtra gruesa
®2 Pared 1 {wall1) Extremadamente gruesa

) Valores iniciales 1 {init1}
& Entrada 1 {inl1}
& Salida 1 foutl}
¥ Transporte de especies diluidos fchds)
) Conveccién y difusién 1 fcdm1)
g Sinflujo 1 {nfbd)
) Valores iniciales 1 {init1}
& Flujo1 i1}
5 Flujo saliente 1 foutl]
5 Malla 1 {mesh1}
£ Tamaio fsize}
[=] Capas de contorno 1c (b1}

uuuuu fotet

s
51 Resultados

b Graficos

xeCc@E-QAQn @ l-hkk eoae=|[FC 5| @m

= ]
*10
Figura: AN.10 Muestra el mallado, matriz en Comsol 4.3

La seleccion de la malla es muy importante debido a que definird el numero de
iteraciones que se llevaran a cabo, entre mas fina sea una malla mas exacto sera
el resultado sin embargo la memoria de célculo y el tiempo de calculo seran
mayores, para el modelo se utilizo una malla normal con algunas modificaciones
en los bordes. La parte que muestra la geometria en azul representa el mallado en

el plano xy.
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"IL Constructor de modelo =g é%é Barrido paramét [ Libreria de mod | % Navegador de m T Olch &
& > E'E EE & |[ = 4
V% Barrido parametrico_l.mph {ModelZ)

+ Configuracién del estudio
= Definiciones globales

Pi Pardmetros fparam} Tipo de barrido: | Combinaciones especificadas A
a= Variables 2 {var2}
! Modelo 1 {modl} Mombres de pardmetro Lista de valores de parametros
= Definiciones uo ~ range(0.0737,0.0737,0.5895)
a= Variables1 {varl}
I+ Sistema de conternos 1 {sys1}

[ vista 1 fviend)
W\ Geomnetria 1 {geomi)
# Materiales
¥ Flujo turbulento, k-z {spf}
£ Propiedades de fluidos1 {fp1}
5 Pared1 {walll)
£ Valores iniciales 1 finit1} Grafico
= Entradal {inil} T I . W . T
= Salida 1 {outl} @ Intervalo -

S
+£¥ Transporte de especies diluidos (chds) Sondas:

: C.onve.:cm’n yld\fusiénl {edmi} Métoda de entrads: Dasniv
5 Sin flujo 1 fnfbet} TabH e -]
T Valores iniciales 1 {init1} Inicio: 0.0737
5 Flujo1 {12} H
= Flujo saliente 1 foutl) Uil
55 Malla 1 {meshl] Parar: 05895

Io 2 2520t Ajusteddi| Funcién a aplicar a todos los valores: | Ninguno -
== Barrido paramétrice {param}

Manten

FRUAE I =

~ Salida al resolver

Paso: 0.0737

22 Paso L: Inicializacion de distancia a la pared {wdi}

— . . Reemplazar l | Afadir | | Cancelar |
7~ Paso 2: Estacionario {stat]

Paso 3: Dependiente del tiempo ftime] » Ext i

[fr. Configuraciones del resolvedor
5 Configuraciones de tareas

Figura: AN.11 Barrido Paramétrico para Comsol 4.3.

Antes de haber incorporado el Barrido Paramétrico al modelo se probo dicho
modelo con el primer flujo de entrada, debido a que en ocasiones el resultado no
se obtiene por inconsistencias en el mallado o en el método numérico, una vez
modificado estas partes se afiadi6 el barrido paramétrico. El objetivo del Barrido
paramétrico es el de realizar el mismo problema para diferentes valores de un
parametro en el caso del estudio del reactor FMO1-LC el parametro es la velocidad
de entrada UO cuyo intervalo se encuentra desde 0.0737 m/s a 0.5895 m/s en
pasos de 0.0737 m/s, estos valores corresponden a los flujos de entrada de 0.5
LPM a 3.5 LPM en intervalos de 0.5 LPM. Cabe mencionar que Comsol no realiza
paralelismo, es decir que simultAineamente resuelva el modelo para todas las
velocidades al mismo tiempo. El Barrido Paramétrico termino el modelo para una

velocidad finalizado el modelo con la primer velocidad paso a resolver el modelo
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con la segunda velocidad asi hasta finalizar por completo con todas la
velocidades. Se tratd de realizar el estudio la Aitzaloa la cual es la
supercomputadora de la Universidad Autébnoma Metropolitana (UAM) sin embargo
los resultados al no existir el paralelismo los tiempos obtenidos en la maquina
Alien eran muy similares inclusive se tenian tiempos mas grandes, ademas de que
presenta el problema del uso del lenguaje de computo y de que los resultados se
tiene que ver en otra maquina, de este modo que se desechd6 por completo el uso

de la supercomputadora.

"ﬂu Constructor de modelo = O ([~ Estacionario m] Libreria de modelos | & Mavegader de materiales =08

- TE'E ETE @
% Barrido parametrico_l.mph {Model2) + Configuracién del estudio

= Definiciones globales
PFi Pardmetros {param]

a= Varisbles 2 fvarZ) » Resultados mientras resuelve

U Modele 1 {mod1 ~ Seleccién de fisicas y variables
= Definiciones
a= Variables 1 {vard) Meadificar arbol de fisica y variables para pase de estudio
3 Sistema de conternes 1 {sys1} Fisica Resuelve p... Discretizacion
. ,\ éE VIS: 1 {lw{ewj_J 1 Fluje turbulento, k-& {spf} Vv Ajustes de la fisica -
F eometria EOM.
@ Materiales 7 Transporte de especies diluidos {chds} ® Ajustes de la fisica -
'_* Flujo turbulento, k-¢ fspf?
P2 Propiedades de fluidos 1 {fo}
P& Pared 1 {walll)
o L _
Valores iniciales 1 {init1} » Valores de variables dependiente
5 Entradal {iniI}
o Salidal {outl)} » Seleccién de mallas

o¥ Transporte de especies diluidos {chds]
P Conveccién y difusién 1 {cdmli}
P& Sin fluje 1 {nfbd}
P Valores iniciales 1 {init1}
&' Flujo1 {fi1}
5 Flujo salientel {outl}
55 Mallal {meshl)
= Estudio 2 {std2}
222 Barrido paramétrico {param)

b Extensiones del estudio

= Pase L:Inicializacién de distancia a la pared {wdif
7. Paso Z: Estacionario {stat}
Paso 3: Dependiente del tiempo {time]

[Fs. Configuraciones del resohvedor

? Configuraciones de tareas
[ii Resultados

Figura: AN.12 Pasos del estudio para resolver la hidrodindmica y transferencia de masa para
el reactor FM0O1-LC en Comsol 4.3.

Después del Barrido Paramétrico, lo siguiente es elegir los “Pasos” apropiados

para resolver la fisica. El Paso 1: Iniciacién de distancia a la pared (wdi) resuelve
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el modelo hidrodinamico para la cercania en la pared, es en donde el modelo de
“Flujo Turbulento, Re bajo k-¢” considera al fluido como un fluido de bajo numero
de Reynolds. Una vez realizado el paso uno, el resultado obtenido en la cercania
con la pared se liga al Paso 2: Estacionario (stat), el Paso 2 resuelve el modelo de
“Flujo Turbulento, Re bajo k-¢” para el seno del liquido en donde el fluido si es
turbulento por la cantidad de estrangulamientos en el distribuidor del reactor
FMO1-LC. Los Pasos 1y 2 no tienen dependencia con respecto al tiempo, debido
a que se considera que la cantidad de trazador inyectada es muy pequefia y no
modifica la hidrodinamica. El dltimo paso que se resolvio fue el Paso 3:
Dependiente del tiempo (time), como lo dice en su nombre depende del tiempo y
resuelve el modelo correspondiente a la transferencia de masa (Transporte de
especies diluidas) en donde liga la velocidad del fluido (u) resuelta en los dos
pasos anteriores. Recordando que los tres pasos los realizo Comsol para todas las
velocidades sefialadas en el Barrido paramétrico. Los resultados se obtuvieron en

3 dias con 11 horas, con un valor maximo de memoria RAM requerida de 8.5 GB.
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Figura: AN.13 Se muestra el abanico de resultados para visualizar en la interfaz grafica de
Comsol 4.3, en laimagen se visualizan los resultados para la velocidad del fluido con una

velocidad de entrada de 0.737 m/s y un tiempo de 15 segundos.

Una vez calculado el resultado de todas las velocidades, las opciones para
visualizar los resultados a través de Comsol son muy bastas. Los graficos en
tercera dimension proporcionan un a analisis cualitativo y cuantitativo de los
resultados tanto de la hidrodinamica como de la transferencia de masa en

cualquier tiempo, y con vista desde cualquier angulo.
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